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Аннотация. В статье представлен подход к разработке информационно-аналитической системы, 

помогающей исследователю решать вычислительно сложные задачи математической физики на 

суперкомпьютерах. Система автоматически строит схему решения задачи по спецификации поль-

зователя, введенной им в режиме диалога. Схема включает наиболее подходящие математические 

модели для решения задачи, численные методы, алгоритмы и параллельные архитектуры, ссылки 

на доступные фрагменты параллельного кода, которые пользователь может использовать при раз-

работке собственного кода. Построение схемы осуществляется на основе онтологии проблемной 

области «Решение вычислительно сложных задач математической физики», онтологии заданной 

предметной области и экспертных правил, построенных с использованием технологии Semantic 

Web. 
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Введение. Решение вычислительно сложных задач на суперкомпьютерах – актуальная 

задача, предъявляющая исследователям высокие квалификационные требования как в обла-

сти их основных научных и практических интересов, так и в области параллельных вычисле-

ний, суперкомпьютерных технологий и архитектур. Для решения этой задачи разрабатыва-

ются различные средства, предназначенные для поддержки взаимодействия пользователей с 

суперкомпьютерами – информационно-справочные системы, системы генерации параллель-

ного кода, системы поддержки распараллеливания программного кода, системы решения 

ограниченного (определенного) класса задач на суперкомпьютерах. 
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В статье описываются программные и методические средства, предназначенные для 

оказания помощи исследователям при разработке параллельного кода. Данные средства раз-

рабатываются в рамках информационно-аналитической системы (ИАС) [1], предназначенной 

для поддержки решения вычислительно сложных задач математической физики на супер-

компьютерах. Основным результатом работы этой системы является схема решения задачи 

математической физики на суперкомпьютере, построенная по предоставленной пользовате-

лем спецификации задачи. Схема включает наиболее подходящие для решения задачи мате-

матические модели, численные методы, алгоритмы, параллельные технологии и архитекту-

ры, ссылки на доступные фрагменты параллельного кода, которые пользователь может ис-

пользовать при разработке собственного кода. Построение схемы осуществляется на основе 

онтологии проблемной области «Решение вычислительно сложных задач математической 

физики», онтологии заданной предметной области и экспертных правил. Для разработки он-

тологий и экспертных правил использовались технологии Semantic Web. 

1. Близкие работы. Рассмотрим работы, имеющие сходство по общей постановке за-

дачи (упрощение или автоматизация разработки параллельных программ), по основному ис-

пользуемому методу (использование набора экспертных компетенций для поддержки поль-

зователя при разработке параллельной программы), либо по реализации действий, выполня-

емых на одном из уровней онтологического подхода (архитектурном, программном, уровне 

математической модели). 

Система фрагментированного программирования LuNA [2] основана на концепции ак-

тивных знаний, т.е. автоматического или полуавтоматического конвертирования набора экс-

пертных знаний о предметной области в корректно работающую программу для суперЭВМ. 

Именно концепция активных знаний позволяет считать систему LuNA на концептуальном 

уровне аналогом подхода на основе онтологий, представленного в данной статье. 

Проект LuNA направлен на исключение параллельного программирования из процесса 

разработки крупномасштабных численных моделей, и с этой точки зрения проект LuNA ре-

шает лишь часть задач, которые ставятся и решаются в рамках предлагаемого онтологиче-

ского подхода, а именно: система LuNA работает на уровне программной реализации, и от-

части – на уровне привязки к архитектуре суперЭВМ [3], но не затрагивает уровень построе-

ния математической модели, что является особенностью и основным преимуществом пред-

лагаемого подхода. 

Аналогом онтологического подхода не с концептуальной точки зрения, а по наличию 

согласованного подхода к реализации основных этапов крупномасштабного вычислительно-

го эксперимента, является методология базовой системы моделирования (БСМ [4, 5, 6]). Вы-

числительный эксперимент с использованием методологии БСМ состоит из следующих эта-

пов: геометрическое и функциональное моделирование, построение сеток, аппроксимация 

исходных уравнений, решение алгебраических задач. Некоторые из перечисленных этапов 

реализуются с помощью внешнего программного обеспечения (генерация сеток, решение 

систем алгебраических уравнений), но все это выполняется на основе единого подхода, 

обеспечивающего качество итогового решения. 

Задачу повышения надежности параллельных программ также решает система DVM 

[7,8], которая позволяет естественным образом реализовывать различные виды параллелизма 

и позволяет создавать легко переносимые программы в силу того, что системно-зависимые 

особенности программы генерируются автоматически. В основе пользовательского интер-

фейса системы находится язык разметки, подобный OpenMP, но в значительно большей сте-

пени адаптированный к решению научных задач. Система поддерживает все основные ком-

муникационные библиотеки, позволяет работать как на однородных, так и на гетерогенных 

вычислительных системах, в том числе с графическими ускорителями. Также реализована 
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возможность динамической балансировки нагрузки. Сравнивая подход, реализованный в си-

стеме DVM с онтологическим подходом, следует отметить, что DVM выходит за пределы 

исключительно программной реализации, затрагивая также уровень математических моде-

лей, но никак не включает вопросы построения математических моделей. Более того, в силу 

определенным образом реализованного интерфейса, DVM позволяет реализовывать только 

сеточные модели с детерминированным и постоянным объемом вычислений. 

Приведенный краткий список инструментов, нацеленных на упрощение разработки 

приложений для решения больших вычислительных задач и повышение надежности парал-

лельных программ, является дополнительным подтверждением актуальности разрабатывае-

мого онтологического подхода к созданию программ для математического моделирования на 

суперЭВМ. 

2. Концептуальная схема интеллектуальной поддержки решения вычислительно 

сложных задач. Основная идея интеллектуальной поддержки решения вычислительно 

сложных задач математической физики на суперкомпьютерах заключается в использовании 

знаний о данной проблемной области, представленных в форме онтологий [9], и опыте ре-

шения таких задач, овеществленном в виде методик (учебных пособий, мануалов), эксперт-

ных правил и реализованных программных компонентов (фрагментов параллельного кода). 

На рис.1 показана концептуальная схема интеллектуальной поддержки решения вычис-

лительно сложных задач, ориентированная на архитектуру «клиент-сервер». 

 

Рис.1. Архитектура информационно-аналитической системы. 

В нижней части рисунка представлена информационно-аналитическая система, реали-

зованная в клиентской части, в верхней – выполняющая роль сервера суперкомпьютерная 
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система, в которой решается задача. (Заметим, что в качестве клиента в этой схеме могут ис-

пользоваться обычные персональные компьютеры.) 

Информационно-аналитическая система (ИАС) включает следующие компоненты (см. 

рис.1): базу знаний (БЗ), информационно-аналитический интернет-ресурс (ИАИР) по под-

держке решения вычислительно сложных задач на суперкомпьютерах (ПРВСЗС) и эксперт-

ную систему (ЭС), помогающую пользователю строить параллельный код, решающий его 

задачу на суперкомпьютере. 

База знаний включает онтологию проблемной области «Решение вычислительно слож-

ных задач математической физики», содержащую, в частности, описания вычислительных 

методов, параллельных алгоритмов, параллельных архитектур и технологий, а также онтоло-

гии следующих предметных областей: Астрофизика, Геофизика и Физики плазмы. Предмет-

ные онтологии построены на основе онтологии проблемной области и дополняют ее специ-

фичными для них сущностями. Помимо онтологий, база знаний содержит набор правил вы-

вода, отражающих опыт экспертов, полученный при решении задач на суперкомпьютерах. 

Все онтологии формализованы на языке OWL (Web Ontology Language) [10], а правила 

вывода – на языке SWRL [11]. Для построения онтологий и правил вывода (экспертных пра-

вил) использовался редактор онтологий Protégé 5.2 [12]. Логический вывод в онтологиях 

OWL осуществляется на основе аксиом, представленных в онтологии, и правил вывода с по-

мощью одной из доступных машин вывода (Pellet, FaCT ++, HermiT). 

База знаний является центральным компонентом ИАС, поскольку ее используют ин-

формационно-аналитический интернет-ресурс и экспертная система. 

ИАИР ПРВСЗС, базирующийся на онтологии, предназначен для оказания пользовате-

лю информационной поддержки при решении вычислительно сложных задач. Он предостав-

ляет полную информацию об имеющихся методах и алгоритмах, о возможностях и ограни-

чениях каждого из них, о характеристиках их реализаций. Этот ресурс снабжен развитым 

пользовательским web-интерфейсом, предоставляющим содержательный доступ к такого ро-

да информации.  

Пользователь ресурса имеет возможность получить всю необходимую для решения его 

задачи информацию: список доступных методов и алгоритмов, описание особенностей их 

численной реализации; описание доступных средств для создания параллельного кода; опи-

сание доступных архитектур суперкомпьютеров и особенностей программирования для этих 

архитектур. Благодаря таким возможностям ИАИР ПРВСЗС пользователь может существен-

но сократить время, требуемое для глубокого ознакомления с проблемной областью, по-

скольку вся необходимая информация структурирована и собрана в одном месте. 

Экспертная система предназначена для оказания помощи пользователю в построении 

параллельного кода, решающего его задачу на суперкомпьютере. В состав экспертной систе-

мы, кроме базы знаний, входят машина вывода (решатель), модуль интерактивной генерации 

кода и пользовательский интерфейс, обеспечивающий взаимодействие пользователя с пере-

численными выше компонентами ЭС. 

Машина вывода, используя базу знаний и спецификацию вычислительно сложной за-

дачи, составленную пользователем в ходе диалога, поддержанного пользовательским интер-

фейсом ЭС, строит оптимальную схему решения задачи.  

Модуль интерактивной генерации кода поддерживает создание параллельного кода, 

решающего поставленную задачу. Данный модуль подставляет в схему решения задачи со-

ответствующие фрагменты кода из библиотеки программных компонентов (ПК). Если в биб-

лиотеке ПК нет подходящего компонента, пользователь может подставить необходимый 

компонент сам, взяв ее из стандартной библиотеки или написав новый.  
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Библиотека программных компонент и модуль имитационного моделирования реали-

зуются в рамках суперкомпьютерной системы. 

Библиотека программных компонентов включает фрагменты кода, реализующие необ-

ходимые алгоритмы, исполняемые на суперкомпьютере. Программные компоненты снабже-

ны унифицированными спецификациями, на основе которых может выполняться их инте-

грация в общий код.  

Модуль имитационного моделирования [13] выполняет оценку масштабируемости по-

лученного кода, т.е. оценивает зависимость производительности кода от выбранной парал-

лельной архитектуры. В частности, этот модуль позволяет выбрать оптимальное количество 

вычислительных ядер для реализации кода, исходя из результатов исследования его поведе-

ния при различных количествах ядер в модельном времени. 

3. Построение схемы решения задачи. Схема решения задачи (СРЗ) является одним 

из основных результатов работы ИАС ПРВСЗС. Рассмотрим процесс её построения, исходя 

из стандартного подхода, принятого в области математической физики. 

 

Рис. 2. Схема взаимосвязей между основными блоками пользовательского интерфейса, эле-

ментами схемы решения задачи и группами правил. 

Для начала важно определить свойства задачи, которую хочет решить исследователь. 

Поэтому пользователь ИАС в общем случае должен указать, какой Объект исследования 

(Физический объект, процесс или явление) он хочет промоделировать, интересующую его 

размерность задачи и точность решения, статическую или динамическую задачу он будет 

рассматривать, и какие геометрия и тип расчетной области его интересуют. Эти параметры 

являются наиболее важными для построения СРЗ. Они могут быть дополнены параметрами, 

зависящими от конкретного раздела математической физики. Например, для физики плазмы 

важно понимать, возможно ли излучение плазмы за пределами расчетной области. На этом 

этапе необходимо также задать свойства моделируемого Объекта исследования. Для специ-

фикации свойств Задачи и Объекта пользовательский интерфейс автоматически строит фор-

му, в которой пользователь может задать значения их свойств и указать их связи. Эта ин-
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формация записывается в онтологию. На рис. 2 основные элементы онтологии, которые бу-

дут задаваться в редактируемой интернет-форме, выделены голубым цветом. Далее в про-

блемной онтологии автоматически создаются объекты, соответствующие элементам схемы. 

На рис. 2 синим цветом выделены классы, объектами которых являются эти элементы. Они 

будут определяться в процессе логического вывода на основе экспертных правил (представ-

лены на рис. 2 серыми прямоугольниками). 

Таким образом, в результате работы ИАС ПРВСЗС пользователь получит СРЗ, которая 

будет включать Систему уравнений и граничные условия, описывающие решаемую Задачу и 

моделируемый Объект исследования; Численные методы, с помощью которых будут ре-

шаться эти уравнения; Параллельные алгоритмы, реализующие Численные методы; Элемен-

ты архитектуры и Технологии параллельного программирования, которые будут учитывать 

особенности определенных ранее элементов схемы. Если в онтологии будут описаны фраг-

менты программного года, реализующие необходимые алгоритмы, то они также будут вклю-

чены в СРЗ. 

4. Правила вывода. Правила вывода разрабатывались в тесном взаимодействии экс-

пертов в предметной области и специалистов по представлению знаний. База знаний рас-

сматриваемой ИАС ПРВСЗС содержит правила двух типов – правила общего вида, служа-

щие для пополнения базы знаний системы, и правила, предназначенные для построения схе-

мы решения конкретной задачи по её спецификации, предоставленной пользователем. 

Общие правила позволяют представить в системе знания экспертов о предметной обла-

сти в целом. Например, правило (1) говорит о том, что для низкотемпературной плазмы с 

низкой плотностью требуется кинетическая модель. 

Плазма(?p), Плазма_Температура(?p, низкая), Плазма_Плотность(?p, низкая) -> 

моделируется_ОбъектИсследования_ФизическаяМодель(?p, КинетическаяМодель) (1) 

Правила для построения схемы решения задачи учитывают особенности конкретной 

задачи и позволяют выбрать наиболее подходящие для её решения физические и математи-

ческие модели, численные методы, алгоритмы, параллельные технологии и архитектуры с 

учетом особенностей параллельной реализации. Так, правило (2) указывает, что для задачи 

моделирования плазмы с неизвестным видом функции распределения должно использовать-

ся уравнение Власова, а правило (3) предписывает использовать в случае плазмы с одномер-

ной динамикой уравнение Пуассона.  

имеетСхему_Задача_Схема(?t,?s), связанаС_Задача_ОбъектИсследования(?t,?p), 

Плазма_ВидФункцииРаспределения(?p,неизвестен),  

включает_Схема_МатематическуюМодель(?s, ?mm) ->  

является_Thing_Thing(?mm, УравнениеВласова) (2) 

имеетСхему_Задача_Схема(?t, ?s), связанаС_Задача_ОбъектИсследования(?t, ?p), 

Плазма_Динамика(?p, одномерная),  

включает_Схема_МатематическуюМодель(?s, ?mm) -> 

         является_Thing_Thing(?mm, УравнениеПуассона) (3) 

Правило (4) выражает экспертное знание о том, что для решения уравнения Власова 

должен применяться конечно-разностный метод, который может быть эффективно реализо-

ван на графических ускорителях GPU с применением технологии параллельного программи-

рования CUDA.  
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имеетСхему_Задача_Схема(?t, ?s),  

включает_Схема_МатематическуюМодель(?s, ?mm),  

является_Thing_Thing(?mm, УравнениеВласова),  

включает_Схема_Технология(?s, ?tech),  

включает_Схема_ЭлементАрхитектуры(?s, ?arel) ->  

    является_Thing_Thing(?tech, CUDA), является_Thing_Thing(?arel, GPU_объект) (4) 

На рис. 3 показан скриншот окна редактора Protégé, в левой области которого показаны 

экспертные правила, а в правой области представлен результат работы этих правил: элемент 

схемы решения упомянутой выше задачи («Система уравнений»), включающий Уравнение 

Власова и Уравнение Пуассона. 

 

Рис. 3. Правила вывода и результат их работы в окне редактора Protégé. 

Заключение. В статье рассмотрена информационно-аналитическая система, предна-

значенная для поддержки исследователей, разрабатывающих параллельный код. В основе 

предоставляемых системой средств лежит онтология проблемной области «Поддержка ре-

шения вычислительно сложных задач математической физики на суперкомпьютерах». Ос-

новным результатом работы системы является схема решения задачи, построенная по спе-

цификации пользователя. Схема включает наиболее подходящие для решения задачи мате-

матические модели, численные методы, алгоритмы и параллельные архитектуры, ссылки на 

доступные фрагменты параллельного кода, которые пользователь может использовать при 

разработке собственного кода. Построение схемы выполняется на основе онтологий и экс-

пертных правил, построенных с использованием технологии Semantic Web. 

В качестве предмета дальнейших исследований планируется автоматизация процесса 

сборки параллельного кода по построенной схеме решения задачи. 

Отличительными особенностями рассматриваемой системы в сравнении с близкими по 

назначению системами/пакетами являются следующие: 

 Доступ к хорошо структурированной информации по решению задач моделирования 

физических процессов. 

 Открытость доступа: возможность посмотреть, что находится «под капотом» предла-

гаемого решения и при необходимости заменить тот или иной компонент. 
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 Возможность рассматривать задачи/методы/архитектуры, не представленные в суще-

ствующих пакетах.  

 Возможность использования системы для обучения пользователей. 

 Бесплатный доступ и отсутствие специфических условий лицензии по сравнению с 

платными пакетами. 

Благодарности. Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (грант № 19-07-

00085). 
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Abstract. The paper presents an approach to the development of an information-analytical system that 

helps a researcher to solve compute-intensive problems of mathematical physics on supercomputers. The 

system automatically builds a scheme for solving the problem according to the user's specification entered 

by him in the dialogue mode. The scheme includes the most suitable mathematical models for solving the 

problem, numerical methods, algorithms and parallel architectures, links to available fragments of parallel 

code that the user can use when developing their own code. The construction of the scheme is carried out 

on the basis of the ontology of the problem area "Solving compute-intensive problems of mathematical 

physics", the ontology of a given subject area and expert rules built using the Semantic Web technology. 
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