Advanced Computational Techniques
LAB 04

1 Wstep
Celem laboratorium jest zapoznanie z zaawansowang edycjg warunku
poczatkowego w kodzie projektu ,ModFEM” oraz wizualizacjg danych z
wykorzystaniem programu ,ParaView”.

W trakcie laboratorium dokonuje sie trzech typow dziatan: edycji
plikow zrédtowych kodu, kompilacji kodu, uruchomienia kodu.
Najlepszym sposobem pracy jest otwarcie trzech okien, zalogowanie w
kazdym na serwer i praca w kazdym z okien nad osobnym dziataniem
w odpowiednim katalogu (edycja w podkatalogach ModFEM/src,
kompilacja w podkatalogu ModFEM/bin_cmake, uruchamianie w
katalogu roboczym, np. lab_04)

Edycji kodu najlepiej dokonywac¢ w edytorach z podswietleniem
sktadni, takich jak vi(m), emacs, nano.

2 Zadanie 1: Przygotowanie warunku poczatkowego w kodzie ,ModFEM” i
przygotowanie pliku problemowego.
2.1 Edycja kodu i jego ponowna kompilacja:

1. W katalogu MOodFEM/src/pdd_heat/main/ otworzy¢ w edytorze plik
pds_heat_main. c i znalez¢ funkcje pdr_heat_initial_condition
2. Zaraz po rozpoczeciu funkcji, po linijkach:
char problem_name[300];

int problem_id = pdv_heat_current_problem_id;
pdr_problem_name(problem_id, problem_name);

od linii ok. 625 nalezy wstawic¢ lub zmodyfikowa¢ kod :

if(strcmp(problem_name, "...") == 0 ){
double x = Xcoor[0];double y = Xcoor[1l];double z = Xcoor[2];
double value = ..; // tu nalezy wstawié wybrana przez siebie funkcje x,y,z

( w dalszej czesci kodu znajduje sie wydruk kontrolny sprawdzajacy czy nastapito poprawne
nadanie warunku poczatkowego — wydruk ten mozna po przetestowaniu kodu odpowiednio
zakomentowac, w catosci lub - wykorzystujac zmienng initial_setting - dla wszystkich
wywolan poza pierwszym):
static int initial_setting = 0;
if(initial setting==0){
printf("Problem ID: %d, problem_name %s\n", problem_id, problem_name);

}

//if(initial_setting==0){

printf("specified initial temperature at point %Llf, %Lf, %Lf: %Llf\n",
Xcoor[0], Xcoor[1l], Xcoor[2], value);

//}

initial_setting++;

3. Funkcja pdr_heat_initial condition zwraca do modutu aproksymacji
wartos¢ funkcji, ktora zostanie nadana w konkretnym wezle siatki obliczeniowej
(funkcja jest wywolywana dla kazdego wezla).



[ Szczegbétowy mechanizm polega na przestaniu do modutu aproksymacji wskaznika do
funkcji pdr_heat_initial_ condition jako argumentu dla funkcji
utr_initialize_field (w linii 1712 pliku pds_heat_main. c), kt6ra dalej
przekazuje go do funkcji apr_init field)]

4. napis problem_name (zwracany przez funkcje pdr_problem_name) to nazwa
problemu z pliku danych sterujacych problem_heat.dat (parametr name ) - nalezy
nada¢ wybrana przez siebie nazwe, a nastepnie umiescic jq takze w pliku
pds_heat_main.c

5. wlaczenie nadawania wartosci poczatkowej za pomocg zadanej funkcji jest dokonywane
przez zadanie w pliku problem_heat.dat opcji: field _file_in = "i";
(pozostate dwie opcje stuzg do nadania wartosci zerowych (field file in =
"2" ;) lub wartosci odczytywanych z pliku przekazanego jako parametr
(field _file_in = "nazwa_pliku";) - tylko dla opcji '1' wywolywana jest
funkcja pdr_heat_initial_condition)

6. funkcja pdr_heat_initial condition otrzymuje jako argumenty
wspotrzedne punktu, ktére nalezy wykorzysta¢ do obliczenia warto$ci zwracanej, oraz
numer sktadowej, wykorzystywany w problemach z wektorowa funkcja niewiadoma.

Po wykonaniu powyzszych krokéw nalezy, ponownie skompilowa¢ kod
wykonujgc polecenia:
1. Przejs¢ do katalogu:
~/ModFEM/bin_cmake/ACT_nompi none_gcc_g++
2. Wykonad polecenie tworzenia kodu binarnego:
make

(w przypadku probleméw z uwzglednieniem dokonanych zmian w
skompilowanym kodzie moze byc¢ konieczna peina rekompilacja kodu
- instrukcje na koricu tematu)

2.2 Przygotowanie pliku problemowego

2.2.1 Prosze utworzy¢ katalog lab_04 (na poziomie katalogéw dla
poprzednich laboratoriow) i skopiowac pliki definiujgce problem (3
pliki: dane kontrolne, siatka, warunki brzegowe) utworzone i
sprawdzone podczas poprzedniego laboratorium
(ewentualnie mozna pobrac pliki ze strony przedmiotu i
odpowiednio je zmodyfikowac )

2.2.2 Prosze wykonac edycje pliku problemowego:
.problem_heat.dat”, nalezy zmodyfikowa¢ wartos¢:

name = "nazwa_problemu";
- nazwa problemu powinna by¢ taka jak uzyta w punkcie 2.1.

223 W zadaniu nalezy wykorzystac¢ siatke utworzong w ramach
poprzednich zajec laboratoryjnych - A... (opcjonalnie siatke
obliczeniowg ze strony przedmiotu lub dotagczong do laboratorium
nr 3 [co jednak powoduje obnizenie oceny z zaje¢ - w sprawozdaniu
musi juz znalez¢ sie wtasna siatka]) oraz plik z zadanymi podczas
poprzedniego laboratorium warunkami brzegowymi.

224 Nalezy w pliku siatki zatozy¢ utworzenie co najmniej kilku
warstw o grubosci zblizonej do rozmiaru pojedynczego elementu
(moze to wymagac edycji pliku siatki w formacie jk, zmiany
grubosci obszaru obliczeniowego i liczby warstw)

2.2.5 Nazwa pliku z siatkg ma zosta¢ przekazana w pliku
~problem_heat.dat” jako parametr mesh_file_in natomiast
wartos$¢ parametru field_file_in ma zostac ustawiona na "i"



2.3 Uruchomienie programu ,ModFEM” i wygenerowanie plikéw dla
programu ,ParaView”:
2.3.1 Prosze uruchomi¢ program ,MOD_FEM_heat_prism_std” w
katalogu z zadaniem obliczeniowym (lab_04):
~/ModFEM/bin_cmake/ACT_nompi_none_gcc_g++/MOD FEM heat prism std .
2.3.2 Nalezy sprawdzi¢ (wykorzystujgc wydruk w funkcji
pdr_heat_initial_condition) poprawnos$¢ nadawania warunku
poczatkowego. W sprawozdaniu powinno sie znalez¢ kilka linii
wydruku (pojawiajgcego sie w terminalu powyzej menu gtéwnego
ModFEM).
2.3.3 Prosze wygenerowac pliki ,Paraview” - klawisz ‘v’. Po
wykonaniu powinny sie pojawic pliki:

heat 0000.pvd

heat 000000.partmesh
heat 000000.vtu

heat 000000 BC.vtu

3 Zadanie 2: Wizualizacja danych w programie , ParaView”
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Program ,ParaView” pozwala na zaawansowang wizualizacje wynikéw

obliczen numerycznych. Oprogramowanie jest rozwijane na zasadach

Open Source i jest dostepne dla wszystkich popularnych systeméw

operacyjnych: Windows/Linux/MacQOS. Oprogramowanie umozliwia:

* Obstuge danych strukturalnych i niestrukturalnych

e Zaawansowane przetwarzanie danych z wykorzystaniem filtrow

« Tworzenie pol wektorowych, w celu lepszej wizualizacji zmiany danych
w symulacji

« Wyodrebnianie danych z symulacji (wyswietlanie tylko wybranych
danych)

+  Wyswietlanie wynikéw w rézny sposéb jako zbiér punktdéw, linii itd.

¢ Obliczanie nowych wartosci z wykorzystaniem wbudowane kalkulatora

« Zaawansowane przetwarzanie danych z wykorzystaniem skryptéw w
jezyku Python

*  Wiele innych...

Celem ¢wiczenia jest zapoznanie z niektérymi mozliwosciami programu.
Cwiczenie nalezy wykona¢ dla utworzonego przez siebie obszaru
obliczeniowego, traktujgc rysunki jako poglgdowe ilustracje. Zrzuty
ekranu w sprawozdaniu muszg dotyczy¢ wtasnego obszaru i zadanego
warunku poczatkowego. Pliki nalezy skopiowac¢ na maszyne lokalng i tam
uruchamiac ParaView.

3.1 Podstawowe operacje. Prosze wczytac plik heat_000000.vtu
jako dane dla programu Paraview ( File -> Open — inne sposoby
mogg wytgczacC pewne opcje Paraview). Pierwszy zrzut ekranu
powinien przedstawia¢ widok obszaru z zaznaczonymi elementami i
kolorami odpowiadajgcymi zadanemu warunkowi poczgtkowemu
(wybrane pola: "temperature” - w miejsce "Solid Color" i "Surface with
edges" w miejsce "Surface".

3.1.1 dla utatwienia znalezienia zasiegu obszaru mozna w widoku
obszaru w Paraview wigczy¢ opcje widocznosci siatki (Cube axes
lub Data Axes Grid lub Axes Grid - w lewym panelu Properties -
rézne opcje w zaleznosci od wersji Paraview, szczegdétowe
parametry widoku mozna dodatkowo edytowac)

3.2 Drugi zrzut powinien zawierac przekrdj obszaru

3.2.1 Guazik (ikona) "Clip", wprowadzenie "Plane Parameters" -
“Normal" np. 0.5, 0.5, 0.5, "Apply"

3.2.2 Mozna eksperymentowad z innymi wartosSciami parametréw,
opcjami wygladu i sterowaniem widokiem obiektu



3.3 Tworzenie profilu rozwigzania wzdtuz zadanej linii:

(1) Ikona ‘Plot Over Line’ - otwiera okno do konfiguracji profilu
rozwigzania.

(2) Nowy obiekt - powstaje po kliknieciu ‘Apply’

(3) Konfiguracja parametréw linii, wzdtuz ktérej zostanie utworzony
profil rozwigzania.

(4) Panel akceptacji konfiguracji (nalezy zawsze klikng¢ ‘Apply’, aby
wykonac akcje.

(5) Wygenerowany profil rozwigzania

Zadanie 2a : Dla wczytanej siatki z warunkiem poczatkowym prosze
utworzy¢ profil rozwigzania wzdtuz wybranej przez siebie linii (prosze
zwréci¢ uwage, ze linia wzdtuz ktérej liczony jest profil rozwigzania jest
rysowana na wizualizacji jako biaty wektor). Prosze dobra¢ linie profilu
w taki sposdéb, aby wyniki miaty sens.

Obraz z wizualizacji wraz z wykresem profilu rozwigzania oraz
parametrami narzedzia prosze umiesci¢ w sprawozdaniu.

4 Pozostate zadania sg hadobowigzkowe, podwyzszajg ocene ze
sprawozdania i mogq takze przydac sie do kolejnych laboratoriow

4.1 Narzedzie ‘Contour’ umozliwia wyswietlenie wykreséw
rozwigzania dla zadanych wartosci.

(1) Ikona ‘Contour’ - otwiera okno narzedzia do rysowania konturéw
rozwigzania.

(2) Wybér rozwigzania.

(3)Okreslanie zakresu rozwigzania oraz kroku.

Zadanie 3c: Prosze utworzy¢ kontur rozwigzania (warunku
poczatkowego). Prosze ustali¢ liczbe przedziatéw na 15.



Obraz z wizualizacji oraz parametry narzedzia prosze umiesci¢ w
sprawozdaniu.
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4.2 Modyfikacji palety koloréw dla wykreséw
Program ‘ParaView’ pozwala na dowolng edycje palety koloréw
stosowanej przy wizualizacji danych. Udostepnia rowniez wiele
gotowych zestawéw koloréw dla potrzeb wizualizowania danych.
(1) Otwarcie okna edycji palety koloréw.
(2) Wybér zestawu koloréw ze zdefiniowanego wzorca.

Zadanie 3d: Dla dwéch wybranych zadanh 3.a-d prosze
zmodyfikowac palete koloréw (zestaw koloréw prosze dobrac w taki
sposéb, aby wyniki byty czytelne). Otrzymane obrazy prosze umiescic
w sprawozdaniu.




4.3 Tworzenie wycinka rozwigzania dla zadanych zakreséw wartosci.

(1) Ikona ‘Threshold’ - otwiera okno do konfiguracji wycinka
rozwigzania.

(2) Ustalanie minimalna i maksymalnej wartosci rozwigzania, dla ktérej
bedzie tworzona wizualizacja.

(3) Pamietamy o kliknieciu ‘Apply’

Zadanie 3a: Dla wczytanej siatki z warunkiem poczatkowym prosze
utworzy¢ wizualizacje z wykorzystaniem narzedzia ‘Threshold’.
Parametry prosze dobrac tak, aby pojawit sie wycinek rozwigzania.
Obraz z wizualizacji oraz parametry narzedzia prosze umiesci¢ w
sprawozdaniu.
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4.4 Wykonywanie obliczen z wykorzystaniem kalkulatora
‘Calculator’

(1) Ikona ‘Calculator’ - otwiera okno kalkulatora.

(2) Okno kalkulatrora.

(3) ‘scalars’ - umozliwia pobranie wartosci skalarnych z wczytanych
plikbw symulacji / ‘Vectors’ - umozliwia pobranie catych wektoréw
rozwigzania.

Zadanie 3b: Prosze z wykorzystanie kalkulatora pobrac¢ rozwigzanie
(warunek poczatkowy symulacji) i obliczy¢ wartos¢ sin(1/x) lub innej
wybranej funkcji (x - wartos¢ rozwigzania pobrana za pomoca ikony
‘Scalars’. Wynik prosze zapisa¢ w zmiennej RES.

Obraz z wizualizacji oraz parametry narzedzia prosze umiesci¢ w
sprawozdaniu.
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5 Podsumowanie zadan

Zadanie (skrécony opis)

OCENA w % (0-100)

Zad. 1A — edycja kodu i kompilacja kodu ,ModFEM”

Zad. 1B — przygotowanie pliku problemowego / uruchomienie
kodu / wygenerowanie pliku ParaView

Zad. 2A — utworzenie wizualizacji obszaru i rozwigzania - + opis
narzedzia (dokumentacja ParaView)

Zad. 2B — utworzenie widoku przekroju i wykresu profilu + opis
narzedzia (dokumentacja ParaView)

Zad. 3a — utworzenie wizualizacji + opis narzedzia
(dokumentacja ParaView)

Zad. 3b — utworzenie wizualizacji + opis narzedzia
(dokumentacja ParaView)

Zad. 3c — utworzenie wizualizacji + opis narzedzia
(dokumentacja ParaView)

Zad. 3d — utworzenie wizualizacji + opis narzedzia
(dokumentacja ParaView)

OCENA KONCOWA:

Sprawozdanie powinno zawierac krotki opis zmian dokonanych w programie
,ModFEM” oraz plikach problemowych (nalezy zamiesci¢ w sprawozdaniu kilka
modyfikowanych linii z pds_heat_main.c iz problem_heat.dat). Dla zadan
wizualizacji poza wykonaniem krokéw w poszczegdlnych poleceniach i
zamieszczeniem obrazow (zrzutéw ekranu lub obrazéw generowanych przez




"ParaView") powinien sie pojawi¢ krotki opis narzedzi wykonany w oparciu o
dokumentacje ,ParaView”.

6 Pomocne strony internetowe:
o PARAVIEW - [ https://www.paraview.org/ ] - strona gtéwna
programu Paraview.
o Kurs PARAVIEW - [
https://www.paraview.org/Wiki/The ParaView Tutorial ] -
kurs / tutorial - wprowadzenie do Paraview.

Rekompilacja kodu

(Standardowa rekompilacja za pomocg make dziata szybko,
czasem jednak zawodzi z powodu wykorzystywania przez
cmake plikow tymczasowych cache. W przypadku kiedy zwykta
kompilacja nie daje wtasciwego wyniku nalezy dokonad
catkowitego przebudowania kodu. W tym celu nalezy usung¢
catg zawartosc katalogu z kodem binarnym poleceniem (przed
wykonaniem operacji prosze sie upewnic czy jest sie w
odpowiednim katalogu poleceniem: pwd):
rm -rf *
a nastepnie wykonac konfiguracje plikéw projektu, poleceniem
cmake:
cmake ../../src
I ponowng kompilacje kodu (uzycie opcji -jx skutkuje
wykorzystaniem wielu watkdéw, co przyspiesza wykonanie, ale
moze spowodowad, ze wydruki nie beda czytelne, w
szczegdlnosci miejsce wystgpienia btedu kompilacji dla danego
watku moze znikng¢ wsréd wydrukdéw innych watkow):
make -j4
catkowita przebudowa kodu moze by¢ w szczegdlnosci
konieczna przy istotnej modyfikacji pliku ACT.cmake


https://www.paraview.org/
https://www.paraview.org/Wiki/The_ParaView_Tutorial

