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СУПЕРКОМПЬЮТЕРНЫЕ ВЫЧИСЛЕНИЯ  
С ЭКЗАФЛОПНОЙ ПРОИЗВОДИТЕЛЬНОСТЬЮ  

В АСТРОФИЗИКЕ И АСТРОКАТАЛИЗЕ 

Сегодня особый интерес в естественных науках вызывает 
образование околозвездных дисков при гравитационном кол-
лапсе среды в газопылевых туманностях. В этих дисках форми-
руются планеты, которые обнаружены у сотен звезд помимо 
нашего Солнца. С начальными этапами зарождения звезд и пла-
нет связана химическая эволюция. Она обеспечила в Солнечной 
системе синтез предбиологических соединений, зарождение 
жизни и возникновение на Земле биосферы. 

Целью наших исследований в астрофизике и астрокатали-
зе с использованием суперкомпьютеров стало создание числен-
ных моделей околозвездных дисков для сравнения с наблюда-
тельными данными. Нас интересуют условия в среде, при кото-
рых шла химическая и предбиологическая эволюция, с тем 
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чтобы воспроизвести в лабораторных экспериментах отдельные 
этапы этой эволюции. Необходим научный ответ на вопросы, 
где, как и когда, в каких условиях произошел абиогенный синтез 
необходимых для зарождения жизни сложных органических со-
единений [1]. 

Диапазон изменения временных, пространственных и дру-
гих масштабов при образовании околозвездных дисков с грави-
тационным коллапсом составляет много порядков. Численное 
решение пространственно трехмерных, нестационарных и неус-
тойчивых задач о коллапсе даже однофазной газовой среды с 
самосогласованной гравитацией является предельно сложным 
для существующих суперкомпьютеров. При учете таких важных 
физических факторов, как магнитное поле, излучение, наличие 
пылевого компонента, а также химических реакций, постановка 
этих задач будет еще долго опережать возможности суперком-
пьютеров, быстро наращивающих свою вычислительную мощь, 
и стимулировать их развитие к уровню экзафлопной производи-
тельности. 

Алгоритмы и численные методы. В подобных задачах 
свое развитие получают и численные методы решения систем 
уравнений математической физики в частных производных. Та-
кие системы находят применение в самых широких областях 
науки и техники. Для их решения часто используются методы 
расщепления по физическим процессам. Создание основы ре-
шения базовой системы уравнений, без которой невозможно 
обойтись, позволяет продолжать наращивать математическую и 
численную модель с включением в нее новых физико-
химических процессов. В нашем случае минимально необходи-
мой математической моделью служит пространственно трех-
мерная нестационарная система уравнений Эйлера для газа с 
гравитацией, дополненная уравнением Пуассона для гравитаци-
онного поля. Это система уравнений общего вида, а наличие 
эллиптического уравнения Пуассона, для которого характерна 
бесконечная скорость передачи возмущений, вызывает к жизни 
физические неустойчивости, включая неустойчивость Джинса с 
коллапсом газа. Состояние межзвездного газа из смеси водорода 
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и гелия, в диапазоне температур от нескольких десятков до де-
сятков тысяч градусов по шкале Кельвина и при концентрациях 
104–1019 частиц/см3, меняется так, что эффективный показатель 
адиабаты лежит в пределах от 1 до 5/3. Течение вращающегося 
газа при коллапсе имеет области сверх- ,транс- и дозвуковой 
динамики с набором ударных волн и других разрывов, а также 
затопленные струи газа. 

Для моделирования трехмерной динамики облака газа был 
использован численный код [2], созданный авторами доклада. 
В основе кода лежит метод FLIC (метод крупных частиц, метод 
Белоцерковского-Давыдова). Метод использует расщепление по 
физическим процессам. На первом этапе учитываются измене-
ния скорости за счет градиентов давления и гравитационного 
потенциала. В качестве начального условия берется значение 
функций с предыдущего шага по времени. Специальный опера-
тор аппроксимации градиентов давления и потенциала на 27-
точечном шаблоне позволяет уменьшить влияние эффекта вы-
деленных направлений. Первый этап имеет второй порядок ап-
проксимации по пространству и первый порядок по времени. На 
втором этапе рассчитываются потоки масс через границы эйле-
ровой сетки с начальным условием из результата первого этапа. 
Этот алгоритм обеспечивает первый порядок аппроксимации по 
пространству и по времени. На третьем этапе решается уравне-
ние Пуассона для СЛАУ на 7-точечном шаблоне методом быст-
рого преобразования Фурье. Общий порядок аппроксимации 
метода по пространству и по времени – первый. В коде исполь-
зована равномерная сетка в декартовой системе координат. 

На этапе потери газа из ближней к протозвезде зоны око-
лозвездного диска необходимо учесть динамику первичных тел, 
которые двигаются с редкими столкновениями друг с другом на 
временах нескольких оборотов вокруг протозвезды. Математи-
ческая модель для динамики самогравитирующих тел представ-
ляет собой кинетическое уравнение Власова (иные термины, 
уравнение Лиувилля, бесстолкновительное уравнение Больцма-
на – аналоги нестационарного уравнения Шредингера). Для ре-
шения уравнения Власова используется метод частиц в ячейках. 
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Однако система из уравнения Власова и уравнения Пуассона без 
газодинамических уравнений представляет самостоятельный 
интерес в большом числе приложений, в частности, как основа 
метода молекулярной динамики. В нашем случае это уравнение 
для функции 6 переменных в фазовом пространстве решается 
методом частиц в ячейках для самосогласованного поля. Точ-
ность метода зависит от используемого в расчетах числа частиц 
и требует свыше 400–1000 частиц в ячейке для удовлетвори-
тельного воспроизведения возможных неустойчивостей. Для 
сетки 10003 это примерно 1011–1012 частиц. Нестационарные за-
дачи с такими параметрами вычислений требуют от суперком-
пьютеров экзафлопную производительность. 

Результаты вычислительных экспериментов и обсуж-
дение. Для проведения численных экспериментов использова-
лись: 8-процессорная (XeonQC, 2 узла) HP-машина с общей памя-
тью 40 Гбайт в ИК СО РАН, машина SMP16x256 с 4 четырех-
ядерными процессорами XeonХ7350 с общей памятью 256 Гб 
(ССКЦ, Новосибирск); машина с распределенной памятью NKS-
160 с 84 вычислительными узлами HP и процессорами Intel 
Itanium2/1.6 GHz с памятью 4 Гб на узел (ССКЦ, Новосибирск), 
а также MVS-100K (МСЦ, Москва). Доступ на ССКЦ и МСЦ осу-
ществлялся по интернет-каналу СО РАН. Визуализация прово-
дится с помощью собственной разработки Gala Э.А. Кукшевой. 

На SMP проведено численное моделирование динамики 
гравитирующего газа, описывающее в изотермическом газе ре-
жимы формирования протозвезд и протозвезд вместе с около-
звездными дисками. Используемые размеры сеток – 1283 и 2563. 
Расчеты по программе, созданной без тщательной оптимизации, 
занимают на SMP несколько суток на сетке 2563 при числе вре-
менных шагов свыше 104 для физически интересных результа-
тов. Более подробные сетки 5123 уже требуют организационных 
мер на SMP для заказа необходимой общей памяти. Поскольку 
при этом требуется более чем в 2 раза уменьшать шаг по време-
ни, то это в целом более чем в 20 раз увеличивает время счета – 
свыше месяца. Физически интересные задачи на сетках 10003 
и более для выявления деталей формирования Солнечной сис-
темы от орбиты Меркурия до сотни астрономических единиц 
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(AU), на которых находятся кометы и другие объекты Кипера–
Белта, будут рассчитываться годы. Такие затраты очевидно не-
приемлемы, что требует кардинального увеличения скорости 
вычислений к экзафлопному уровню. 

Результаты вычислительных экспериментов, полученные 
на SMP, приведены на рис. 1. Рассчитывается динамика изотер-
мического газа с развитием сильной гравитационной неустойчи-
вости, которая приводит к коллапсу газа. Показано, что во вра-
щающемся и сжимающемся изотермическом газе существуют 
режимы формирования протозвезд вместе с околозвездными 
дисками. Масса центрального тела примерно в 10 раз превосхо-
дит массу диска, что хорошо соотносится с наблюдениями сред-
немассивных околозвездных дисков на поздних стадиях их 
формирования. Момент импульса в зависимости от радиуса 
в цилиндрической системе координат сформированной структу-
ры (рис. 1, б) из протозвезды с околозвездным диском распреде-
ляется неравномерно. Внутренним областям, сосредоточившим 
в себе до 90 % массы облака, передается около 1 % начального 
момента импульса, и они сжимаются в протозвезду. Внешним 
областям передается до 98–99 % момента импульса, и они фор-
мируют плотный диск, вращающийся вокруг центрального тела. 
Такое распределение наблюдается в Солнечной системе, где 
большая часть массы системы сосредоточена в Солнце, а подав-
ляющая часть момента импульса – во внешних планетах. 

 
а     б 

Рис. 1. Распределение lgρ( ,0, )x z  логарифма плотности при t = 0, 1,1 (а); 
Распределение момента импульса ( )xyL r  при t = 0 (сплошная линия), 

 t = 0,6 (штриховая линия), t = 1,1 (пунктирная линия) (б) 
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В работе [3] приведены наши результаты решения на кла-
стерных суперкомпьютерах ССКЦ и МСЦ системы из уравне-
ний Власова и Пуассона. На практике в первую очередь мы 
сталкиваемся с проблемой увеличения размера вычислительного 
массива для решения уравнения Пуассона, которое в нашем 
случае решается методом Фурье по трем координатам. На кла-
стерных системах при увеличении массива приходится увеличи-
вать число процессоров, участвующих в вычислениях. Как пока-
зано в [3], даже при фиксированном размере массива при увели-
чении числа процессоров растет время решения уравнения 
Пуассона. Другими словами, эффективность распараллеливания 
падает. При более подробном исследовании этой ситуации было 
выяснено, что время в основном тратится на пересылки между 
процессорами. Таким образом, при работе на кластерах мы упи-
раемся в ограничение на используемое число процессоров для 
нашей задачи. Вероятно, коммуникационные сети кластеров 
слишком медленные для нашей задачи. 

С другой стороны, у нас алгоритм состоит из сильносвя-
занной подзадачи из решения уравнения Пуассона с большим 
массивом для потенциала и слабосвязанной подзадачи из реше-
ния уравнения Власова, которое интегрируется через большое 
число ОДУ, связанных с потенциалом. Теоретически в целом 
задача органичнее укладывается на архитектуру вычислитель-
ных систем с общей памятью, нежели на архитектуру систем 
с распределенной памятью. Для проверки этого предположения 
была написана соответствующая версия программы, исполь-
зующая OpenMP. На машине с общей памятью Института ката-
лиза СО РАН эффективность распараллеливания этой програм-
мы составила около 70 % на 8 процессорах для сетки 
256×256×64. Эффективность распределенной версии программы 
с MPI для данной задачи на числе процессоров 256 близка к ну-
лю. Но 8 процессоров слишком мало, чтобы делать общий вы-
вод о том, что данную задачу нужно решать на машине с общей 
памятью. Необходимы проверки на практике этого предположе-
ния на машине с увеличением числа процессоров. 
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По параллельному коду для нестационарных пространст-
венно трехмерных задач на кластерах ССКЦ и МСЦ были про-
ведены вычислительные эксперименты по изучению устойчиво-
сти бесстолкновительных гравитирующих систем. На рис. 2 
приведены результаты моделирования динамики формирования 
сгустков в плоском диске из тел в их самосогласованном грави-
тационном поле при развитии неустойчивости Джинса. Иссле-
довалось поведение численного решения при сгущении вычис-
лительной сетки и увеличении числа частиц. Обезразмеривание 
проведено в единицах общей массы, гравитационной постоян-
ной и линейного масштаба в системе. Начальный радиус диска 
был равен 3, его масса – 1, центрального тела и внешних потен-
циалов не было, начальные дисперсии скоростей dvr = 0,02, 
dvϕ = 0,01, dvz = 0,1. Расчетная область задавалась как 
10×10×10. Для выбранных параметров характерное значение 
длины Джинса было около 0,1. Интерес представляют расчеты 
с шагом вычислительной сетки много меньшим, чем 0,1. 

Из приведенных рисунков следует, что макроскопическая 
динамика тел для всех вариантов близка друг к другу. Частицы 
разлетаются в самосогласованном гравитационном поле, толщина 
диска увеличилась, плотность и температура (дисперсии) функции 
распределений по скоростям упали. В центральной области диска 
возникли условия для развития неустойчивости Джинса в бес-
столкновительной системе. Однако на сетке 128^3, где шаг сетки 
примерно равен длине Джинса (рис. 2, а) и средним числом мо-
дельных частиц в ячейке порядка 10^3 обнаруживается только тен-
денция к формированию сгустков. Уменьшение шага сетки в 2 раза 
на сетке 256^3 позволило выявить формирование сгустков, хотя 
число частиц в ячейке уменьшилось в 2–4 раза. Дальнейшее 
уменьшение шага сетки в 4 раза по двум направлениям с заданием 
сетки 1024×1024×256 узлов и увеличение общего числа частиц в 10 
раз для приближенного сохранения числа частиц в ячейке прибли-
зительно 10^3 позволило надежно рассчитать структуру сгустков, 
возникающую при развитии неустойчивости Джинса на ее нели-
нейных стадиях (рис. 2, в). 
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Рис. 2. Распределение логарифма поверхностной плотности  

вещества в экваториальной и меридианальной плоскостях диска  
в момент времени T = 6,08 для трех расчетов: а – сетка 128^3  
узлов и 10^8 модельных частиц, б – сетка 256^3 узлов, число  

частиц 10^8, в – сетка 1024^2·256, число частиц – 10^9 

В ССКЦ на SMP проведены расчеты по двухфазной модели 
с включением твердой фазы с прогнозом условий для синтеза 
сложных молекул в околозвездных дисках. В качестве начальных 
условий были заданы адиабатический газ и диск из частиц. Из-
вестно, что дисковые структуры более стабильны, чем чисто га-
зовые при учете твердого компонента из первичных тел (рис. 3). 

В ходе вычислительных экспериментов для двухфазной 
модели получены результаты исследования кинетики реакции 
Бутлерова и определения зоны химической эволюции в форми-
рующемся газопылевом диске. В частности, проведены расчеты 
динамики двухфазной среды с первичными телами при размере 
расчетной области 800AU. Рис. 3 иллюстрирует появление плот-
ного диска радиусом 40AU≈ . Газовый диск включает в себя 
около 10 % начальной массы газа. Наличие твердой фазы, на-
чальная доля которой 0,1 от массы газа, приводит к стабилизации 
системы – диск не разрушается под воздействием гравитационно-
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конвективной неустойчивости в течение полутора оборотов по 
внешнему радиусу. Основная масса газа в «бабочкообразной» 
структуре тянет за собой частицы, которые в результате разлета-
ются вдоль оси OZ. Структура, которую образуют частицы твер-
дой фазы, не противоречит структуре Солнечной системы. На 
рис. 3 показано, что в сформированном диске из газа и первичных 
тел диапазон температур составляет от O35 C−  на периферии до 

O130 C  в центре. Область плотного диска, температура в которой 
лежит в диапазоне жидкой воды, является возможной зоной хи-
мической эволюции и синтеза сложных органических молекул. 

 
а    б 

Рис. 3. Распределение lg Fg,p(x,0,z) – логарифма плотности газа  
и частиц при t = 1280 лет (а); температура газа T(x,0,0)  

при t = 1280 лет (б) 

Для моделирования квазитрехмерной динамики двухфаз-
ного гравитирующего диска создан параллельный код с учетом 
химических реакций и их тепловых эффектов, основанный на 
методе частиц-в-ячейках для решения уравнения Власова, мето-
де SPH для решения уравнений газовой динамики и методе по-
следовательной верхней релаксации и быстрого преобразования 
Фурье для решения уравнения Лапласа [4]. Проведено модели-
рование двух режимов динамики двухфазного диска и показано, 
что как кольцевые, так и спиральные волны плотности (рис. 4), 
возникающие в двухфазной среде, могут считаться характерны-
ми для самой системы, а не привнесенными в нее особенностя-
ми алгоритмов. На характерное время существования волн мо-
жет повлиять минимальный размер возмущения, воспроизводи-
мый при решении уравнений газовой динамики, в случае 
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кольцевых волн или аналогичный масштаб при решении урав-
нения Пуассона и Власова в случае спиральных волн. Показано, 
что даже при соотношении массы частиц к массе газа 1 / 50  
имеет место взаимное влияние газового и пылевого компонен-
тов системы. 

 
Рис. 4. Динамика спиральных волн плотности (логарифм 

поверхностной плотности пылевой (сверху) и газового (снизу) 
компонента диска для моментов времени T = 1; 2; 4; 6 

По результатам вычислительных экспериментов получе-
но, что к числу процессов, влияющих на устойчивость диска 
и ведущих к образованию сгущений, относится гравитационное 
взаимодействие газа и первичных тел. Процессы в субдиске 
первичных тел, где имеет место небольшой разброс частиц по 
скоростям, могут инициировать и ускорять формирование сгу-
щений в массивном газовом диске. Присутствие массивного га-
зового диска делает возможным гравитационный рост возмуще-
ний плотности в системе, возникших в субдиске первичных тел.  

Таким образом, вычислительные эксперименты на супер-
компьютерах в астрофизике и в астрокатализе показывают, что 
химическая эволюция с синтезом первичных органических со-
единений для земной биосферы в Солнечной системе действи-
тельно могла идти на этапе околосолнечного диска. Разработаны 
численные коды для решения задач гравитационной газодинами-
ки, которые позволяют моделировать условия в околозвездных 
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дисках, как в химических реакторах для реагентов и продуктов. 
С помощью этих программ выполнены прогнозы условий для 
синтеза сложных молекул в околозвездных дисках.  
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