
Алгоритмы и особенности программной реализации в пакете 
УРС-ОФ полуэмпирической модели широкодиапазонных 

уравнений состояния РОСА-МФИ 

Данилов Артем Сергеевич, Гордеев Д.Г., Шумилина О.Н., Арапов И.Н. 
РФЯЦ-ВНИИЭФ, г. Саров 

XVI «Забабахинские научные чтения» 
Численные методы, алгоритмы, программы и точные решения 



2 

Цели работы 
 Разработать алгоритмы вычисления термодинамических функций (ТДФ) по    

модели РОСА-МФИ для входных переменных ρ-T, ρ-E, ρ-P для фаз твердого 
тела, жидкости (пара) и двухфазной области твердое тело-жидкость 

 Реализовать разработанные алгоритмы в пакете УРС-ОФ[3,4] для расчета ТДФ 
на SIMD, MIMD и GPGPU-архитектурах 
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представляет собой развитие ранее созданной модели УРС РОСА-МИ[1,2] с описанием 
фазового перехода жидкость-пар. Модель дополнена алгоритмами, позволяющими описывать 
термодинамические свойства вещества при фазовом переходе твердое тело-жидкость 
(плавлении). 

Полуэмпирическая модель широкодиапазонных уравнений 
состояния (УРС) РОСА-МФИ  

http://www.vniitf.ru/images/zst/2012/s6/6-17.pdf
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Фазовая диаграмма произвольного вещества в координатах 
относительное сжатие-давление 

● критическая точка; 
–––– граница фазового перехода (ФП) жидкость-пар, –––– границы ФП твердое тело-жидкость (ТТЖ), 

 –––– критическая изэнтропа, – – – – изобара, проходящая через тройную точку,  
– – – – изотермы (без учета двухфазного состояния) 

BСD – участок изотермы, реализующейся при равновесном фазовом переходе 3 



Двухфазный модуль пакета УРС-ОФ 

● критическая точка; 
––––  граница фазового перехода (ФП) жидкость-пар, –––– границы ФП ТТЖ,  

–––– критическая изэнтропа, – – – – изобара, проходящая через тройную точку, 
 – – – – изохора (δVtr – относительное сжатие в тройной точке со стороны пара) 

Двухфазный модуль позволяет для 
заданного УРС вещества с использованием 
условий термического, механического и 
химического равновесия фаз вычислять 
термодинамические функции на границах и 
внутри двухфазных областей жидкость-пар 
и твердое тело-жидкость для входных 
переменных УРС плотность-температура 
(ρ-Т), плотность-удельная внутренняя 
энергия (ρ-Е), плотность-давление (ρ-P). 
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Фазовая диаграмма в координатах относительное сжатие- 
удельная внутренняя энергия 



Схема работы двухфазного модуля с учетом испарения и плавления 

5) Аппроксимация ТДФ на границах 
двухфазных областей жидкость-пар и 

твердое тело-жидкость 

4) Расчет ТДФ на границе двухфазной 
области твердое тело-жидкость 

3) Расчет ТДФ в тройной точке 

2) Расчет ТДФ на границе двухфазной 
области жидкость-пар 

1) Расчет ТДФ в критической точке 

3) Расчет термодинамических 
величин внутри двухфазной области 
по модели гетерогенной смеси двух 

фаз 

2) Уточнение для исходных 
данных, принадлежащих 

двухфазной области, ТДФ на 
границе 

1) Определение 
принадлежности исходных 

данных двухфазной области 

Этап расчета начальных  
данных (РНД) УРС Этап регулярного счета 
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Требования к УРС, используемым совместно с двухфазным модулем 

Алгоритмы двухфазного модуля не зависят от формы модели УРС. При этом УРС должны 
удовлетворять следующим требованиям: 

• должны быть термодинамически согласованными, что обеспечивает строгое 
выполнение первого и второго законов термодинамики; 
 

• должны позволять рассчитывать зависимости от плотности и температуры: давления 
P(ρ,T), удельной внутренней энергии E(ρ,T), энтропии S(ρ,T), 
 
 

• для учета испарения рассчитанные по УРС изотермы должны иметь участки в виде 
петель Ван-дер-Ваальса при плотности меньше нормальной и температурах ниже 
критической; 
 

• для учета плавления УРС должны иметь отдельные функциональные зависимости для 
описания жидкой и твердой фазы вещества. 
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Система уравнений для вычисления ТДФ на границе двухфазной 
области твердое тело-жидкость на этапе РНД 
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где Pl(ρ,Т ) – давление, вычисляемое по УРС жидкой фазы; 
 
      Ps(ρ,Т ) – давление, вычисляемое по УРС твердой фазы; 
 

 – потенциал Гиббса, вычисляемый по УРС твердой фазы; 

– потенциал Гиббса, вычисляемый по УРС жидкой фазы; 

PZ – задаваемый параметр системы. 
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Используемые аппроксимации зависимостей ТДФ на границах 
двухфазных областей 

Тип входных 
переменных УРС ρ-Т ρ-Р ρ-Е 

Используемые 
аппроксимации при 
фазовом переходе 
жидкость (l)–пар (v) 

ρl(T), ρv(T) ρl(P), ρv(P), T(P) E(ρ), E2ph(ρ,T), ρl(T), 
ρv(T) 

Используемые 
аппроксимации при 
фазовом переходе 
твердое тело (s)–

жидкость (l) 

ρl(T), ρs(T), T(ρs) ρl(P), ρs(P), T(P), T(ρs) 
El(ρl), Es(ρs), E2ph(ρ,T), 

ρl(T), ρs(T), T(ρs) 
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Решение кубического уравнения 
итерационным методом 

Уточнение значений ТДФ на границе двухфазной области 
относительно аппроксимаций на примере ФП твердое тело-жидкость 
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Начальные приближения 
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Форма модели РОСА-МФИ 
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РОСА-МФИ 

УРС жидкости (в том числе и пара) УРС твердого тела 
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Где  F – свободная энергия Гельмгольца; 
        Ex(ρ) – потенциальные составляющие удельной внутренней энергии; 
        Fp(ρ,T) – составляющие, учитывающие тепловое движение ядер (атомов); 
        Fe(ρ,T)  – составляющие, учитывающие вклад термически возбужденных электронов;  
        Ff (ρ,T)  – составляющие, учитывающие вклад излучения; 
        ∆SV – характеризует изменение энтропии при плавлении (конфигурационная энтропия); 
        ∆SN – разница энтропий, обусловленная разными формами тепловых ионных составляющих 
твердого тела и жидкости. 
 



Потенциальные составляющие РОСА-МФИ 
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ρ0 – плотность при нормальных условиях, 
∆Em(δ) – характеризует разницу потенциальных энергий твердого тела и жидкости при плавлении 
(конфигурационная энергия) 



где ψPl(δT) – функция, характеризующая потенциальный барьер, который нужно 
преодолеть атому, чтобы уйти из узла решетки; 
       γф –асимптотическое значение коэффициента Грюнайзена вещества при T→∞; 
       CV0 –параметр, имеющий смысл теплоемкости решетки одного грамма 
вещества;  
        δT*=1, ψPl(δT

*) – нормировочные значения удельного сжатия и температуры. 

Составляющие, учитывающие тепловое движение ядер  
РОСА-МФИ 
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Жидкость (пар) – соответствует модели УРС РОСА[5] : Твердое тело: 
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Параметр αD - определяет Дебаевский вклад, а (1- αD) - 
Эйнштейновский вклад в термодинамические функции 

5. Глушак Б.Л., Гударенко Л.Ф., Стяжкин Ю.М. Полуэмпирическое уравнение состояния металлов с переменной теплоёмкостью ядер и электронов 
// Вопросы атомной науки и техники. – Сер. Математическое моделирование физических процессов. – 1991. – Вып. 2. – C. 57-62. 

0
3
2V
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A

= – множитель, обеспечивающий выполнение асимптотики идеального 
газа ионов 



Расчет ТДФ по входным переменным ρ-E, ρ-P 
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Начальное приближение для УРС жидкости (и пара): T=min(T3,T1). 
Начальное приближение для УРС твердого тела:        T=min(max(T3,T2),T1). 
 

- T1 дает близкое к искомому значение при высоких температурах, когда вклад излучения в 
тепловую энергию (давление) преобладает;  
- T2 дает близкое к искомому значение при относительно низких температурах, когда тепловой 
вклад ионов учитывается только по теории Дебая, тепловой вклад электронов соответствует 
полностью вырожденному электронному газу;  
- T3 используется в промежуточной области температур, когда можно пренебречь приближением 
Дебая и вырождением электронов. 
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Карты итераций: 



Программная реализация разработанных алгоритмов 
в пакете УРС-ОФ 
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Правила реализации программных 
модулей в пакете УРС-ОФ 

Хранение параметров 
модели и результатов 

РНД в массивах 

Специальные 
структуры для обмена 

информацией с 
прикладными 
программами 

Отдельные программы 
расчета ТДФ для MIMD, 

SIMD, GPGPU-архитектур  

Правила обеспечивают: 
• единые интерфейсы взаимодействия прикладных программ с объектами пакета УРС-

ОФ на стадиях расчета начальных данных (РНД) и решения задачи, 
• использование расчетных модулей УРС на вычислителях MIMD, SIMD и GPGPU-

архитектур, 
• использование единых структур данных для обмена информацией с прикладными 

программами (в невекторизованном режиме вычислений (MIMD) - структура 
переменных, в векторизованном режиме (SIMD) - структура указателей на массивы 
исходных данных и результатов, хранящиеся в методике[6]). 

6. Гордеев Д.Г., Жильникова Н.Н., Кидямкина Д.Н., Куделькин В.Г., Куликова М.В., Шумилина О.Н. Библиотека программ «УРС-ОФ» расчета свойств 
веществ, адаптированная для вычислительных систем с возможностью параллельных и векторизованных вычислений // Вопросы атомной науки и 
техники. Серия: Математическое моделирование физических процессов. – 2022. – Вып. 1. –  С. 27-39. 



Структура массива параметров модели 
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имеют переменный размер 

A1
+0 

A1
+1 

A1
+2 

A1
+3 

A1
+4 

A1
+5 

A1
+6 

A1
+7 

A2
+0 

A2
+1 

A2
+2 

A2
+3 

A2
+4 

A2
+5 

A3
+0 

A3
+1 

A3
+2 

A3
+3 

A3
+4 

A3
+5 

A4
+0 

A4
+1 

… … A5 
+N5 

Группа 1 Группа 2 Группа 3 Группа 4       Группа 5 



Мультиархитектурный эталонный файл (МЭФ) модели РОСА-МФИ и 
двухфазного модуля 
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МЭФ – текстовый файл, содержащий  фрагменты программного кода, объединённые управляющими 
конструкциями –тегами. 

Список структурных разделов :  

• РНД 
• Блок комментариев 
• Блок включений 
• Блок объявления переменных 
• Блок инициализации 
• Наборы фрагментов 
• Блоки завершающих вычислений  

Список архитектурных тегов для перевода текста: 

• Тег явного указания архитектуры 
• Тег-признак векторизованного цикла 

Специальные теги для записи данных в обменные структуры пакета УРС-ОФ 

Теги пользовательских блоков, для вставки текста в любое место программы. 



Некоторые элементы структуры МЭФ:  

Организации копирования значений локальных 
переменных  

Соглашения о единых названиях служебных структур и 
переменных ассоциированных с их полями 

Архитектурный тег 

Структурный блок: объявление переменных для векторизованных вычислений 
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МЭФ-препроцессор для генерации программ пакета УРС-ОФ 

МЭФ- 
препроцессор
(представляет 
собой скрипт на 
языке Python 3)

МЭФ модели

Список 
расчитываемых ТДФ

Файл-шаблон с 
описанием структуры 

программы

Невекторизованный 
расчётный модуль

Векторизованный 
расчётный модуль

Расчётный модуль 
для использования 

на GPU

18 



Пример работы МЭФ-препроцессора 
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МЭФ: 

МЭФ- 
препроцессор 

Невекторизованный 
вариант: 

Векторизованный 
вариант: Вариант для GPU: 



Порядок работы программы расчета ТДФ по модели  
РОСА-МФИ (U398) в невекторизованном режиме 
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Call Urs(...)

UPF398F(...)

TwoPhase: In2PhState(...)

Проверка попадания в двухфазную 
область относительно аппроксимаций

Проверка попадания в 
двухфазную область После 
итерационного уточнения

Чему равно α 

UPF398_LF:
Расчет ТДФ по УРС 
жидкости (пара)

UPF398_SF:
Расчет ТДФ по УРС 

твердого тела

Расчет ТДФ в 
двухфазной 

области

ДА

НЕТ

НЕТ

ДА 1 2

Переменная α определяет 
фазовое состояние вещества.
α = 1 – вещество – жидкость или 
пар,
α = 2 – твердое тело,
0 < α < 1 – смесь жидкости и пара,
1 < α < 2 – смесь твердого тела и 
жидкости.

Вызов на расчет ТДФ для одной заданной точки 



Порядок работы программы U398 в векторизованном режиме  
вычислений ТДФ 
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Call Urs_Vectors_NoOMP(…,N,...)

UPF398F_Vector(1,N,...)

TwoPhase_Vec: 
In2PhState_Vec(…,1,N,...)

1

2

4

5

3

ДА

НЕТ

НЕТ ДА

Определение 
αi

Цикл i
от 1 до N

Увеличить i на 1
Цикл i

3) Для оставшихся точек (<regSizeOF) проводится проверка попадания в 
двухфазную область после итерационного уточнения и расчет ТДФ в 
двухфазной области. Определяются оставшиеся αi

4) UPF398_LF_Vector: Расчет ТДФ по УРС жидкости (пара) в векторном 
режиме для всех αi=1

5) UPF398_SF_Vector: Расчет ТДФ по УРС твердого тела в векторном режиме 
для всех αi=2

2) Проверка попадания в двухфазную область после 
итерационного уточнения для regSizeOF точек.
Расчет ТДФ в двухфазной области для точек ≤regSizeOF  

1) Проверка попадания i-й точки в двухфазную область 
относительно аппроксимаций

Вызов на расчет ТДФ для массива заданных точек размера N 
без использования распараллеливания цикла по точкам с 
применением директив OpenMP



Порядок работы программы U398 на графических ускорителях 
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Call Urs_Kernels(…,N,...)

UPF398F_Kernel(…,N,...)

TwoPhase_GPU: In2PhState(...)

Проверка попадания в двухфазную 
область относительно аппроксимаций

Проверка попадания в 
двухфазную область После 
итерационного уточнения

Чему равно α 

UPF398_LF:
Расчет ТДФ по УРС 
жидкости (пара)

(regSizeOF=1)

UPF398_SF:
Расчет ТДФ по УРС 

твердого тела
(regSizeOF=1)

Расчет ТДФ в 
двухфазной 

области
(regSizeOF=1)

ДА

НЕТ

НЕТ

ДА 1 2

GPU-потоки: 1 2 3 4 ... N
-//- -//- -//- -//-

Вызов на расчет ТДФ для массива 
заданных точек размера N

Вызов функции-ядра программы U398



Сравнительные оценки затрат времени от оптимизации с учетом 
архитектуры вычислителей 
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Расчеты проводились на сервере программно-аппаратного полигона НЦФМ.  
CPU: Intel Xeon Gold 6132; GPU: NVIDIA Tesla V100 на порту NVLINK; 
regSizeOF = 8; (256,1,1) – заданный размер трехмерного GPU-блока 
Сетка: 106 точек. 

U398F029 
(медь) ρ-T ρ-E ρ-P 

tscal/tvec1 3.45 4.13 4.52 

tvec28/tGPU 3 4 2.4 

tvec28/(tGPU+tmcpy) 0.2 0.3 0.2 

1 2 4 8 16 32
35
40
45
50
55
60
65
70
75
80
85
90
95

100
Эффективность, %

Число нитей OpenMP

 ρ−T
 ρ−E
 ρ−P

tscal – время расчета на CPU в невекторизованном режиме; 
 

tvec1 – время расчета на CPU в векторизованном режиме,  
1 openMP-нить; 
 

tvec28 – время расчета на CPU в векторизованном режиме,  
28 openMP-нитей; 
 

tGPU – время расчета на GPU; 
 

tmcpy – время копирования данных с CPU на GPU и обратно; 



Сравнение зависимостей температуры от давления на линии 
плавления и ударной адиабате меди, вычисленных по УРС РОСА-МИ 

и РОСА-МФИ 
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Сравнение зависимостей температуры меди от плотности на 
изобарах Р=10-4 ГПа и Р=0.3 ГПа, вычисленных по УРС РОСА-МИ и 
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