Monte Carlo: symulacja dynamiki gazu - czesé 1
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1 Wstep

1.1 Metoda bezpodredniej symulacji MC (Direct Simulation Monte Carlo)

Na zajeciach wykonamy symulacje dynamiki gazu przy uzyciu metody MC. Geometria uktadu poka-
zana jest na rysunku 1. W symulacji czasteczki gazu moga zderzac sie ze soba, z brzegiem uktadu oraz
z brzegiem obiektu umieszczonego w srodku. Na brzegu zewnetrznym mozemy zadaé¢ warunki brzego-
we: Dirichleta - wowczas czastka padajaca na brzeg jest zastepowana czasteczka o energii kinetycznej
losowanej z rozkladu Maxwella dla temperatury brzegu, warunek brzegowy Neumana - wéwczas ze
wzgledu na zerowanie gradientu temperatury czastki sa odbijane (kat padania = kat odbicia). Symu-
lacje wykonamy przy pomocy procedur zawartych w klasie DSMC_2D.
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Rysunek 1: Geometria uktadu w ktérym wykonujemy symulacje gazu metoda DSMC. Czastki gazu
zamkniete sa w obszarze prostokatnym, ktérego lewy dolny rég wyznacza punkt (Zpin, Ymin) & prawy
gorny to (Timazxs Ymaz ). Czasteczki gazu rozpraszaja sie na sobie oraz na brzegach uktadu lub obiektu
umieszczonego w $rodku (opcjonalnie). Na brzegach zewnetrznych mozemy zadaé¢ warunki brzegowe
Dirichleta lub Neumanna. Obiekt rozpraszajacy w srodku definiujemy w postaci wielokata podajac jego
wierzchotki w kolejnosci zgodnej z ruchem wskazéwek zegara (zderzenia sa wykrywane jako przeciecie
trajektorii z odpowiednio zorientowana krawedzia brzegu).

W obliczeniach tego typu zazwyczaj uzywa sie czastek gazu w ilosci N = 10° — 107. Aby przyépie-
szy¢ dzialanie programu nalezy rozwazaé ewentualne zderzenia czastek tylko w lokalnym otoczeniu.



Dlatego caly obszar obliczeniowy dzieli sie na mate komérki o wymiarach Az x Ay i rozwaza sie zde-
rzenia jedynie w danej komérce o indeksie (7, j) oraz 8 ja okalajacych - czastka bedaca blisko brzegu
swojej komérki w przedziale czasu (t, ¢+ At) moze przejsé do sasiedniej, gdzie zderzy sie inna czastka.
Taki zabieg znaczaco podnosi wydajnosé algorytmu.

Elementy algorytmu metody DSMC

e warunek poczatkowy

Poniewaz wyniki symulacji DSMC sg rozwigzaniem réwnania transportowego, wiec warunek
poczatkowy bedzie determinowal zachowanie ukladu w poczatkowej fazie symulacji - w stanie
nieustalonym. W stanie ustalonym oczekujemy réwnowagi termodynamicznej gazu czyli Ma-
xwellowskiego rozktadu predkosci (pod warunkiem, ze uktad nie wymienia ciepta z otoczeniem -
co oznacza narzucenie warunku Neumanna na kazdej krawedzi brzegu zewnetrznego). Warunek
poczatkowy w postaci rozkladu Maxwella w 2D - punktem wyjscia jest rozklad Boltzmanna (w
dziedzinie energii)
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i sktadowe predkosci w obu kierunkach mozemy losowaé z rozkladu normalnego
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Zazwyczaj interesuje nas maxwellowski rozktad predkosci czastek tj. zalezny tylko i wytacznie
od wartosci predkoéci, aby go uzyska¢ musimy dokonaé transformacji zmiennych przechodzac do
opisu we wspotrzednych cylindrycznych
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W uktadzie izolowanym to bylby oczekiwany rozkiad w stanie ustalonym.



e krok czasowy
Zakladamy, ze w czasie At czastka nie moze przemiesci¢ si¢ o wiecej niz wynosi szerokos$¢/wy-
soko$é¢ komorki definiujacej jej lokalne otoczenie

min{Az, Ay}

At(t) < Vmax (t) 7

Vinaz = max{Vl, Vo,..ns Vmot} (8)

Czastki zderzajac sie ze soba zmieniaja predkosé, zatem Vi,q.(t) i At(t) nalezy wyznaczaé¢ w
kazdym kroku.

e zderzenia dwéch czgstek
W oryginalnej wersji DSMC, czastki sa rozpraszane w komérkach w sposob losowy co oznacza,
ze na podstawie ich sredniej predkosci kwadratowej oraz przekrojow czynnych na rozpraszanie
okresla sie ile par czastek ma sie rozproszyé¢, a nastepnie rozprasza sie je w ukladzie $rodka
masy w losowym kierunku (tak aby ped $rodka masy byl zachowany). W programie, ktéry uzy-
jemy zderzenia sg wykrywane a rozpraszane sg tylko te czastki, ktérych trajektorie rzeczywscie
sie przecinaja, natomiast ich kierunki po zderzeniu sa randomizowane w ukltadzie srodka ma-
sy. Takie podejécie jest mniej wydajne, ale zwieksza dokladnos¢ i rozdzielczosé¢ przestrzenna
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Rysunek 2: Lewy rysunek pokazuje podzial uktadu na niewielkie komérki zawierajace 20 — 80 czastek
gazu natomiast prawy rysunek pokazuje komorke (i,j) w ktérej czastki moga oddzialywaé ze soba
oraz z czastkami z sgsiednich o$miu komérek.

2  Opis klasy DSMC_2D

Symulacje wykonamy przy uzyciu gotowych procedur zawartych w klasie DSMC_2D.

2.1 klasy prywatne

Klasa DSMC _2D zawiera klase PARTICLE. Obiekt typu PARTICLE przechowuje aktualne in-
formacje dotyczace pojedynczej czastki. W programie dane czastek przechowywane sa w tablicy par(],
ktorej elementy sa typu PARTICLE. Zmienne w klasie PARTICLE



nazwa zmiennej w klasie PARTICLE

opis

double rc

promien czastki w [m]

double mc

masa czastki w [kg]

double x0,y0

potozenie poczatkowe czastki (inicjalizacja) w [m]

double vx0,vy0

poczatkowy wektor predkosci czastki (inicjalizacja) w [m/s]

double x,y

polozenie czastki w aktualnej chwili w [m]

double vx,vy

wektor predkosci czastki w aktualnej chwili w [m/s]

double v wartos$¢ predkosei czastki w aktualnej chwili w [m/s]
e e . indeksy komorki obliczeniowej, w ktorej aktualnie znajduje
int ix,ly .
sie czastka
int indx indeks globalny czastki przydatny przy sledzeniu zmian

int nbound_col

calkowita liczba zderzen czastki z brzegiem

int ncol

liczba zderzen z innymi czasteczkami wykorzystywana np.
do liczenia Sredniej drogi swobodnej

double path

dlugosé¢ drogi jaka przebyla czastka od poczatku symulacji
W [m]

double cv

wspotczynnik korelacji predkosci czastki do wyznaczania
wspélezynnika dyfuzji w [m?/s]




2.2 zmienne w klasie DSMC_2D

int ntot

liczba czastek gazu w ukladzie

int n_mix

liczba rodzajow czastek gazu

int init_dist

rozkltad poczatkowy gazu, O-wczytywany z pliku
("pos_vel_start.dat”); 1-wszystkie czastki maja iden-
tyczne predkosci (v=sqrt(2*kB*Temp/masa)), ale kierunki
i polozenia losowe; 2- rozklad Maxwella-Boltzmanna,
polozenia losowe; 3-identyczna energia kinetyczna, czastki
umieszczone losowo w komoérce obliczeniowej (0,0); 4-
rozkltad Maxwella-Boltzmanna w komoérce obliczeniowej

(0,0)

int icol=0/1 (default=1)

O-brak zderzen (czastki sie nie widza), 1-zderzenia sa obstu-
giwane

int nthreads (default=1)

liczba rdzeni procesora uzywanych w obliczeniach (instruk-
cje Openmp)

double xmin,xmax,ymin,ymax

lewy dolny i prawy gérny wierzchotek prostokata tworzacego
uktad w [m]

int nx,ny

liczba komorek w kierunku x-owym i y-owym, na ktére dzie-
lony jest uktad

double delta_x, delta_y

szeroko$¢ 1 wysokos¢é podstawowej komorki obliczeniowej na
jakie jest podzielony caly uktad w [m]

double temp

temperatura gazu w chwili poczatkowej w [K]

double dt

aktualna wartos¢ kroku czasowego w [s], zmienia sie w za-
leznosci od maksymalnej predkosci czastek vmax w danej
chwili, dt=min(delta_x,delta_y)/vmax

double time_sum

calkowity czas trwania ewolucji, wartos¢ zmieniana na bie-
zaco w funckji step(), ktora wykonuje ewolucje uktadu w
ciagu jednego kroku czasowego w [s]

double cv_coeff

aktualna wartos¢ wspolczynnika autokorelacji predkosci w
uktadzie dla czastek ktore nie zderzyly sie ze Sciankami
(brzegiem)

int nodes_out (default=4)

liczba wierzchotkéw obszaru zewnetrznego

int nodes

liczba wierzchotkéw obszaru wewnetrznego




2.3 tablice w klasie DSMC_2D

double tempi[k]

warunek brzegowy dla temperatury:

k=0-lewy brzeg, k=1-gérny brzeg, k=2-prawy brzeg, k=3-
dolny brzeg,

tempilk|< 0 - warunek brzegowy Neumanna (odbicie),
tempi[k]=T > 0 - warunek Dirichleta w [K]

PARTICLE par[ntot]

tablica obiektow klasy PARTICLE

double edge_out[nodes_out]|2]

tablica zawiera polozenia wierzchotkéw wielokata (prostoka-
ta) stanowiacego obszar obliczeniowy, kolejnosé wierzchol-
kéw wpisana zgodnie z ruchem wskazéwek zegara w [m]

double edge[nodes][2]

tablica zawiera polozenia wierzchotkéw wielokata stanowia-
cego obszar bariery wewnetrznej, kolejnosé wierzchotkow
wpisana zgodnie z ruchem wskazéwek zegara w [m]

double temp_cell[nx]|[ny]

tablica zwiera rozktad temperatur w komoérkach obliczenio-
wych

double dens_cell[nx][ny]

tablica zwiera rozkltad gestosci w komérkach obliczeniowych

double vx_cell[nx]|[ny]

tablica zwiera rozklad sredniej x-owej skladowej wektora
predkosci w komoérkach obliczeniowych

double vy _cell[nx][ny]

tablica zwiera rozklad $éredniej y-owej sktadowej wektora
predkosci w komorkach obliczeniowych

double press_x[nx]

tablica zwiera rozktad cisnienia w komoérkach obliczeniowych
w kierunku x

double press_y[ny]

tablica zwiera rozktad ci$nienia w komoérkach obliczeniowych
w kierunku y

double velocity x[nx]

tablica zwiera usredniona po kierunku y-owym sktadowa x-
owa wektora predkosci

double velocity_y[ny]

tablica zwiera usredniona po kierunku x-owym sktadowa y-
owa wektora predkosci




2.4 funkcje w klasie DSMC_2D

Lista przydatnych funkcji

void read (const char * na-
zwa_pliku)

funkcja wezytuje parametry symulacji z pliku wejsciowego
"nazwa_pliku”

void init()

funkcja inicjalizuje warto$ci zmiennych dla chwili startowej

void step()

funkcja wykonuje ewolucje uktadu dla czasu (t,t+dt), krok
dt jest wyznaczany automatycznie

void evolution (double tmax,
int iter_max)

funkcja prowadzi ewolucje uktadu dopdki spelniony jest je-
den z warunkéw: (i) t < tmaz lub (ii) it < iter_max

void wri-
te_position_velocity (const

char * nazwa_pliku)

funkcja zapisuje do pliku ”"nazwa_pliku” aktualny wektor
polozenia-predkosci (x,y,vx,vy) dla kazdej czastki

void  write_cell_bounds (const
char * nazwa_pliku)

funkcja zapisuje do pliku potozenia wierzchotkéw wszystkich
komorek obliczeniowych

void hist_velocity_all (const
char nazwa_pliku,double
mnoznik, int k)

*

funkcja wyznacza histogram wartodci predkosci, liczba ko-
morek jest réwna k, maksymalny zakres histogramu to
vmax*mnoznik, gdzie vimax to maksymalna predko$é cza-
steczek w ukladzie (wyznaczana przez program), histogram
zapisywany jest do pliku "nazwa_pliku”

2

.5 Plik wejSciowy z danymi

Funkcja read(nazwa_pliku) wezytuje dane z pliku co ulatwia wykonywanie symulacji, poniewaz
nie wymaga rekompilacji programu. Struktura przykladowego pliku wejSciowego (znaczenie wartosci
podane po prawej stronie)
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xmin , xmax ,ymin , ymax
nx,ny

stata Boltzmana
temp, tempi [0-3]
init_dist=0,1,2,3,4

//
//

n_mix - liczba typéw czastek
liczba czastek,
masa czastki,

promien czastki 1-typu

ncl,mcl,rcl -

// nodes
//
//
//

edge [0] [1] , edge [0] [1]
edge[1][1] ,edge[1][1]
edge [2]1[1] ,edge [2][1]

- wierzchotki bariery wewnetrznej
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Uwaga:

// edgel[nodes-1][1],edgel[nodes-1][1]

e jesli w ukladzie nie ma barier to nalezy ustawi¢ nodes=0 polozenia wierzchotkéw edgel][] nie
sa wowczas wezytywane

2.6 Przyktadowy kod sterujacy, kompilacja, symulacja

Kompilacja kodu

g++ -03 -fopenmp prog*.cpp -std=c++17 -1lstdc++fs

Kod programu

using namespace std;
#include "dsmc_2d.cpp"

int main(){

DSMC_2D ob;

ob.read("i.dat"); //wczytujemy dane zpliku wejSciowego

ob.init (); //automatyczna inicjalizacja potozedn i predkosci
ob.write_position_velocity("rv.dat"); //zapis ustawien poczatkowych
ob.nthreads=1; //obliczenia na jednym rdzeniu

ob.icol=1; //czastki zderzajag sie

ob.evolution(0.0,20000); //wykonujemy 20 tysiecy krokéw (tmax - nieznany)

ob.

ob.

hist_velocity_all("hist2.dat",5.0,50); //zapis histogramu
predkosci do pliku
write_position_velocity("rv.dat"); //zapis polozen
i predkosci kofdicowych do pliku

return O;

3 Zadania do wykonania

W symulacji przyja¢ parametry: Tmin = 0, Ymin = 0, Tmaz = 1, Ymaz = 1, ny = ny = 50, kp = 1.38 -
10723, temp = 300, warunki brzegowe Neumanna (odbijajace), init_dist - to bedziemy zmieniaé, liczba
czastek n_mix = 1, ny = 10° (lub wiecej jesli program bedzie szybko dzialal - zalezy od komputera),
masa czasteczki mi = 40-107%7 kg, promien czasteczki 71 = 1076 m, nodes=0 (brak obiektu w $rodku).
Uwaga: co 10 iteracji procedura evolution() zapisuje rozklady: gestosci (n), ci$nienia (p), temperatury
(t) i predkosci (v) do plikéw nptv_nr_iteracji.dat w katalogu wyniki - to powinno ulatwié¢ analize
wynikéw. Gdyby ktos chcial zapisywaé¢ wyniki z inna czestoécig nalezy zmieni¢ odpowiedni warunek
w funkcji evolution().

1. Ustawi¢ zmienng init_dist=1, wowczas czasteczki beda mialy identyczne energie kinetyczne
i predkosci. Wykonaé¢ symulacje, narysowaé rozklad koncowy predkosci (w stanie ustalonym)
oraz 2 rozklady w stanie nieustalonym. Symulacje wykona¢ dla dwoch promieni czasteczek r; =



1072;107% m - dla wiekszych czgsteczek zauwazymy szybsze dochodzenie do stanu réwnowagi.
Rozklad koncowy poréwnaé z rozkladem teoretycznym.

. Powtérzy¢ symulacje z zadania 1 dla init_dist=3 - wszystkie czastki sa poczatkowo umiesz-
czone w jednej koméree (0,0) - uwaga: na poczatku program bedzie dzialal baaaaardzo wolno,
bo wszystkie czastki sa umieszczone blisko siebie. Dla kilku pierwszych iteracjach, wykonanie
jednego kroku moze trwa¢ 1-2 minuty, po okoto 10-15 iteracjach czas wykonania pojedynczego
kroku maleje do okoto 1 sekundy. Narysowac rozktad czastek w kilku pierwszych iteracjach oraz
ich rozktad koncowy.

. Ustawi¢ parametr init_dist=2 (rozklad Maxwella w calym obszarze), przyja¢ temperature po-
czatkowa temp = 300, na lewym brzegu ustawi¢ temperature 1000 K, na pozostatych krawe-
dziach przyja¢ warunek Neumanna. Sporzadzi¢ wykresy rozkladu temperatury i cisnienia wzdtuz
kierunku x-owego w kilku wybranych chwilach czasu. Narysowaé¢ rozktad predkosci w chwili
startowej i konicowej na jednym rysunku. W stanie ustalonym spodziewamy sie¢ braku gradientu
temperatury.

. Powtorzy¢ symulacje z zadania 3, ale dla warunku Dirichleta na prawym brzegu ustalajac tam
temperature o warto$ci 300 K. W stanie ustalonym gradient temperatury powienien by¢ iden-
tyczny (+ fluktuacje) w calym obszarze.



