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Введение

Источник: https://en.wikipedia.org/wiki/Reynolds_number

Big whirls have little whirls that feed on their velocity,

and little whirls have lesser whirls and so on to viscosity.

Льюис Ричардсон

Источник: astronomy.ohio-state.edu/ryden.1/ast825/ch7.pdf
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Молекулярная динамика

Rapaport, 1986 Charan, Harish, 2016 Smith, 2015
N ≈ 104 N ≈ 6*104 N ≈ 3*108

Re ≈ 25
2D 2D 3D

Re ≈ 450Re ≈ 30



Молекулярная динамика

E. R. Smith, “A molecular dynamics simulation of the turbulent Couette minimal flow unit” 
// Physics of Fluids 27, 115105 (2015)



Граничные условия

z = z1 z = z2



Граничные условия

Соотношение ξ0 и vz для различных скоростей потока

Красным показана точка перегиба



Граничные условия

Сходимость метода Ньютона для различных 
возможных комбинаций vflow и ξ0



Система (вид сбоку)

vflow

Граница “сверху по течению”
(в основном испускает частицы)

Граница “снизу по течению”
(в основном поглощает 
частицы)

Препятствие

Завихренность ,



vflow

Граница “сверху по течению” Граница “снизу по течению”

Граница “снизу”
Граница “сверху”

Дополнительные границы

Система (вид сбоку)

Препятствие

Препятствие



● High performance molecular dynamics library
● Is able to very efficiently utilize a single GPUs
● Convenient C++ and Python APIs
● Easy to customize and extend

OpenMM LAMMPS

● High performance molecular dynamics library
● Is able to efficiently utilize multiple GPUs
● Custom scripting interface
● Possible to customize and extend



Внутренний алгоритм OpenMM

Eastman, Pande
(Computing in science and engineering, 2010)

➔ Force objects define the behavior of the particles
in a System. The Force class is actually slightly
more general than its name suggests. A Force
can, indeed, apply forces to particles, but it can
also directly modify particle positions and
velocities in arbitrary ways.



Eastman, Pande
(Computing in science and engineering, 2010)

Помечены как “взаимодействующие”

Внутренний алгоритм OpenMM



LAMMPS

➔ In LAMMPS, a “fix” is any operation that is
applied to the system during timestepping or
minimization.

➔ fix wall/flow для поддержания
стационарного потока

➔ compute property/grid для обработки
на лету



LAMMPS/Kokkos



LAMMPS/Kokkos





O(N2

)

Бенчмаркинг
(Больше значит лучше)



Сильное 
масштабирование

Nsteps = 10000
Natoms = 60480000

(Больше значит лучше)



Демонстрация

N = 2.6*108

Re = 400



Спасибо за внимание!

Публикации по результатам работы:

Pavlov D., Kolotinskii D., Stegailov V. GPU-Based Molecular Dynamics of Turbulent Liquid Flows with OpenMM // International Conference on Parallel 
Processing and Applied Mathematics. – Cham : Springer International Publishing, 2022. – С. 346-358.

D. Pavlov, V. Galigerov, D. Kolotinskii, V. Nikolskiy and V. Stegailov, “GPU-based Molecular Dynamics of Fluid Flows: Reaching for Turbulence” (in press)

➔ Были созданы две реализации предложенного метода  
поддержания стационарного потока жидкости.

➔ Реализации были портированы на GPU ускорители

➔ Благодаря анализу узких мест была достигнута 
масштабируемость реализации для LAMMPS/Kokkos

Итого:

Исходный код находится в открытом доступе:
● https://github.com/vladgl/lammps/tree/develop
● https://github.com/Dann239/openmm/tree/open-boundary

https://github.com/vladgl/lammps/tree/develop
https://github.com/Dann239/openmm/tree/open-boundary

