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Abstract

The main objective of this work is to deepen the key concepts developed throughout the
subject Introduction to Supercomputing and Parallel Computing"following the learning
process carried out in class. The need to learn parallel computing tools is exposed, and
later a balance of the learning is made through examples taken from the daily work of
everything learned in a Linux environment on which remote work will be done, as well as
the process followed simultaneously with Fortran, HDF5 and OpenMP/MPI, developing
codes and projects that are tested on the remote workstation. Finally, a balance is made
on what has been learned.
All the source code available here.


https://github.com/marcospm99/pipe10ktest




Resumen

A lo largo de este trabajo se aborda todo el proceso llevado a cabo para el desarrollo
de una herramienta software destinada a la simulacién de flujos turbulentos en tuberias
a través de simulaciones DNS. En primer lugar se aborda el contexto y el estado del arte
de las diferentes técnicas de estudio de flujos turbulentos describiendo el fenémeno de la
turbulencia a nivel de sus caracteristicas definitorias y tratando de manera especifica la
turbulencia de pared y los flujos canénicos. Posteriormente se desarrolla el modelo mate-
matico sobre el que se fundamenta la simulacién y todos los aspectos a la implementacion
de un codigo y el proceso de optimizaciéon de éste para lograr el desarrollo de una he-
rramienta de simulacion escalable asi como su proceso de verificacion llevado a cabo en
equipos de supercomputacion de diferente magnitud. Finalmente se exponen los resulta-
dos de la simulacion tras el postprocesado e hitos alcanzados, las conclusiones del trabajo
y el pliego de condiciones y presupuesto del proyecto.
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Simbolos y abreviaturas
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RN

Vorticidad.

Operador nabla.

Rotacional.

Densidad.

Longitud caracteristica.

Velocidad.

Viscosidad.

Espesor de la capa limite.

Reynolds en la linea media.

Velocidad en la linea media.

Radio.

Reynolds de friccion.

Velocidad de friccion.
Esfuerzos viscosos en la pared.
Longitud de la tuberia.

Longitud de la tuberia adimensional.
Numero de modos de Fourier azimutales.
Namero de modos de Fourier axiales.
Numero de puntos en direcciéon radial.

Constante gravitacional.

Tensor de esfuerzos viscosos.

Energia especifica.

Promedio de la velocidad.
Componente de perturbacion de la velocidad.
Tiempo de muestreo.
Modos en direcciéon azimutal.

Modos en direccion axial.

Término convectivo del tensor de esfuerzos de Reynolds.
Correlacion de deformacion de presion del tensor de Rey-

Término de difusion depresion del tensor de Reynolds.

Término de difusiéon turbulenta del tensor de Reynolds.

Término de difusion viscosa del tensor de Reynolds.
Término de disipacion turbulenta del tensor de Reynolds.
Término de produccion turbulenta del tensor de Reynolds.
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ODS Objetivos de desarrollo sostenible.

DNS Direct Numerical Simulation.

DNS Direct Numerical Simulation.

BC Boundary condition, condicién de contorno.
CFD Computational Fluid Dynamics.

HPC High Performance COmputation..

GB Gigabyte.

IPCC Intergovernmental Panel on Climate Change.
CERN FEuropean Organization for Nuclear Research.
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Capitulo 1

Introducciéon y objetivos

Los flujos turbulentos que estan limitados por una pared (conocidos como "turbulencia
de pared’) son comunes en la naturaleza y la tecnologia. Aproximadamente la mitad de
la energia gastada en transportar fluidos a través de tuberias o vehiculos a través del aire
o el agua se disipa debido a la turbulencia cerca de las paredes (Jiménez, 2012). Por lo
tanto, comprender mejor la fisica subyacente de estos flujos es esencial para la modelacion
y el control (Kim, 2011; Canton et al., 2016; Yao, Chen y Hussain, 2018). La capa limite
en evolucion espacial, el canal (plano) y la tuberia son tres configuraciones geométricas
canonicas de la turbulencia de pared. A diferencia de los flujos en capa limite y canal, la
periodicidad azimutal es inherente a los flujos en tuberia. Por lo tanto, el flujo en tuberia
es el caso mas canonico, y queda completamente descrito por el nimero de Reynolds (Re)
y la longitud axial; el efecto de este dltimo es limitado si es suficientemente grande (El
Khoury et al., 2013; Feldmann, Bauer y Wagner, 2018).

A lo largo de este trabajo se tratara en profundidad el proceso de desarrollo de una
herramienta de simulacion especializada en resolver mediante la técnica Direct Numerical
Simulation flujos turbulentos en tuberias, donde cobra un papel importante el factor de
la multidisciplinaridad pues son necesarios conocimientos en matematicas, fisica estadis-
tica, técnicas de mecénica de fluidos computacional, métodos numéricos y técnicas de
supercomputacion.

Objetivos

El objetivo principal es el de lograr desarrollar una herramienta de simulaciéon DNS
para el estudio de la turbulencia en tuberias haciendo uso de técnicas de supercompu-
tacion.

Para ello es necesaria la consecucion de estos objetivos intermedios:

Aprender acerca de la fisica de la turbulencia.

Aprender técnicas de estudio de la turbulencia.

Desarrollar una herramienta que ayude en el desarrollo del estudio de la turbulencia.

Aprender a programar en Fortran a nivel de supercomputacion.

Conocer métodos de paralelizacion y su uso a través de librerfas.



= Conocer y desarrollar software en formatos especificos para el trabajo con sets de
datos de gran volumen.

= Desarrollar herramientas de postproceso avanzadas con Matlab.
= Manejar equipos destinados a la computacion avanzada.

= Conseguir un c6digo escalable para poder ejecutar una simulacién de alta demanda
de recursos computacionales en un superordenador.

= Establecer una metodologia de trabajo revisada semanalmente para cumplir con los
objetivos.

Ademas, este trabajo estd intimamente relacionado con los Objetivos de Desarrollo
Sostenible (ODS) en los siguientes puntos.

Objetivos de Desarrollo Sostenible

Este trabajo se desarrolla en el marco de los objetivos de desarrollo sostenible marca-
dos por la Organizacion de las Naciones Unidades como parte de la Agenda 2030 para el
Desarrollo Sostenible.

Esta agenda presenta un plan de accién que marca una serie de pautas a favor de
las personas, el planeta y la prosperidad y que también tiene como fin fortalecer la paz
universal y favorecer el acceso a la justicia.

Este trabajo al tener como finalidad el desarrollo de una herramienta de simulacién
para estudiar el fenémeno turbulento y que este fenémeno es meramente disipativos en
términos energéticos, el desarrollo de este trabajo colabora en el proceso de generacion de
conocimiento nuevo para desarrollar métodos de control que actiien sobre la turbulencia
para disminuir su impacto y mejorar la eficiencia energética en procesos de transporte de
fluidos por el interior de conductos.

1 FIN HAMBRE SALUD
DELAPOBREZA { Y BIENESTAR

Rvidit w —4'\/\
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Figura 1.1: Objetivos de Desarrollo Sostenible de la ONU. Fuente: ONU
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Este trabajo se alinea con los siguientes ODS:

1.0.1. 4 Educacion de calidad:

Pues con el desarrollo de esta herramienta se ha generado material de estudio y publi-
caciones de caracter cientifico, expuestas en diversos congresos con la finalidad de tener la
mayor difusiéon y que el conocimiento sea méas accesible. Ademas se cede el codigo fuente
a la Universidad con la finalidad de complementar la formacion de aquellos estudiantes
que asuman el rol de desarrolladores en un futuro.

1.0.2. 9 Industria, innovacién e infraestructuras:

Debido a que aproximadamente la mitad de la energia destinada a forzar un fluido por
una tuberia se disipa debido a la turbulencia, una mayor comprension del fenémeno y la
consecuente mejora en la eficiencia repercutiria directamente en el desarrollo industrial,
favoreciendo la innovacion en los procesos de transporte y la adaptacion de las infraes-
tructuras.

1.0.3. 11 Ciudades y comunidades sostenibles:

De encontrarse un método de control de la disipacién turbulenta, se podrian imple-
mentar mejoras en sistemas como el de distribuciéon de agua y gas en los hogares para
hacer el proceso mas eficiente y sostenible.

1.0.4. 13 Accioén por el clima:

Pues al reducir los costes energéticos del proceso de transporte de un fluido por el
interior de una tuberia se podria hacer con un menor coste en términos medioambientales.

Pag. 3



Capitulo 2

Turbulencia de pared.

A lo largo de este primer capitulo introductorio se resumira la historia del estudio
de la turbulencia y se presentaran todos aquellos conceptos mas relevantes para el caso
concreto del estudio de la turbulencia de pared y dentro de éste, de la turbulencia en
tuberias.

2.1. Naturaleza del estudio de flujos turbulentos

A lo largo de la historia, la observacion de la naturaleza ha brindado al ser humano
multiples oportunidades para estudiar y comprender los flujos turbulentos en situaciones
cotidianas. Estas observaciones han contribuido a la formaciéon y el desarrollo de la teoria
de la turbulencia, asi como a la identificacion de patrones y caracteristicas tipicas de los
flujos turbulentos en diversos contextos, pero en primer lugar, en la naturaleza a través
de la observacion de fenémenos hidrologicos y atmosféricos, entre otros.

Figura 2.1: Ejemplos de fen6menos naturales representativos de flujos turbulentos.
Créditos: (a) Wandering bird. (b)Jeff Schmaltz, LANCE/EOSDIS Rapid Response/NASA

El estudio formal de los flujos turbulentos se remonta a varios siglos atras, pero se
intensificé a lo largo del siglo XX con el avance de la teoria de la mecanica de fluidos y el
desarrollo de técnicas experimentales y numéricas mas sofisticadas.

También a nivel industrial existe una preocupaciéon por lograr entender y controlar
este tipo de flujos. Pues un dato especialmente relevante es que aproximadamente la
mitad de la energia cinética del flujo que discurre por el interior de una tuberia —caso de
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2.2. DEFINICION FORMAL DE TURBULENCIA Y DESCRIPCION DEL
FENOMENO.

estudio actual—, se disipa debido a la turbulencia, lo que plantea un problema, que de
solucionarse tendria implicaciéon directa en un incremento notable de eficiencia de todos
aquellos procesos, industriales o no, en los que se pueden encontrar flujos en régimen
turbulento.

Este hecho tan resenable ha motivado numerosos estudios centrados en el estudio y
control de flujos turbulentos empleando las técnicas mas novedosas de analisis matematico,
técnicas de big data e inteligencia artificial.

2.2. Definicion formal de turbulencia y descripcién del
fené6meno.

La turbulencia se puede definir formalmente como una propiedad de una corriente
fluida en el cual las caracteristicas de velocidad y presion varfan de manera impredecible
y cabtica en el tiempo y el espacio que es debido a la interacciéon compleja entre las fuerzas
inerciales y las fuerzas viscosas en el seno del fluido o entre el fluido y el medio externo.
En los flujos turbulentos, se forman estructuras vorticales a diversas escalas espaciales 2.2,
dando lugar a una mezcla intensa de las particulas de fluido y a una disipacién significativa
de la energia cinética del flujo en forma de calor.

Figura 2.2: Ejemplo de estructuras vorticales (vortex structures).
Fuente: Nortek Group

Esta definiciéon formal se ha llevado a cabo tras la revisién de literatura sobre funda-
mentales de la mecanica de fluidos y la teoria de la turbulencia [Pope, 2000] [Tennekes
and Lumley, 1972] [Batchelor, 1967].

2.2.1. Caracteristicas.

A continuacion se expone una relacion de las diferentes caracteristicas definitorias de
un flujo turbulento [Castro and Vanderwel, 2021].
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2.2. DEFINICION FORMAL DE TURBULENCIA Y DESCRIPCION DEL
FENOMENO.

Naturaleza caoética.

Esta propiedad intrinseca de los flujos turbulentos los hace exhibir comportamientos
complejos, impredecibles y altamente sensibles a condiciones iniciales y pequenas pertur-
baciones. Esta caracteristica hace que sea extremadamente dificil predecir con precision el
comportamiento a largo plazo de un flujo turbulento, aunque se conozcan las ecuaciones
que gobiernan el flujo.

Esto hace que la evoluciéon espacio-temporal del flujo carezca de un patron predecible
y, aunque pueden observarse ciertas tendencias y caracteristicas estadisticas, la naturaleza
caodtica del flujo impide la prediccion precisa de su comportamiento a largo plazo.

Naturaleza multiescala.

Esta propiedad alude a la presencia de una variedad de estructuras turbulentas y
patrones de flujo que ocurren en una amplia gama de escalas espaciales y temporales en un
flujo turbulento. Es decir, los flujos turbulentos exhiben comportamientos y caracteristicas
que se desarrollan en multiples niveles de frecuencias espacial y temporal, desde las grandes
estructuras de flujo del orden del tamano caracteristico del problema hasta pequenos
torbellinos a escala submilimétrica.

Ademas, existe autosemejanza en el flujo Figura 2.3 —las mismas caracteristicas o
patrones de flujo se repiten a diferentes niveles de magnificacién, con presencia de estruc-
turas vorticales que interactiian y se desarrollan a multiples escalas espaciales— con lo
que las estructuras turbulentas exhiben un comportamiento fractal.

Figura 2.3: Ejemplo de autosemejanza en estructuras turbulentas.
Fuente: Steven Mathey

Naturaleza vortical, tridimensionalidad.

Esta propiedad hace referencia a la vorticidad no nula del flujo (en otras palabras,
no es irrotacional). La vorticidad en un fluido se define como el rotacional del campo
vectorial de velocidades, i.e. w =V X U. Esta magnitud, nula en flujos laminares, deja de
serlo en el caso de que el flujo sea turbulento. Ademas, la vorticidad es relevante en el
estudio de la turbulencia ya que esta ligado al caracter tridimensional del mismo, pues en
cualquier punto del dominio espacial en cualquier instante temporal, el vector velocidad (y
vorticidad) puede estar orientado en cualquiera de las tres dimensiones espaciales. Ademas
el vector vorticidad puede estirarse y comprimirse en cualquiera de estas tres direcciones,
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2.3. TURBULENCIA DE PARED.

fendémeno que deja de ocurrir si el dominio espacial considerado es bidimensional, de ahi
que la turbulencia tenga naturaleza tridimensional y rotacional o vortical.

Naturaleza disipativa.

Es esencial comprender que la turbulencia disipa energia. A medida que los movimien-
tos en escalas mas pequenas extraen energia de escalas mas grandes a través del proceso
de cascada", esta se transmite a movimientos atin mas pequenos, hasta que las escalas
més pequenas son de tal magnitud que son influenciadas por efectos viscosos y, en ultima
instancia, pierden energia en forma de calor.

Se produce un flujo de energia en todas las escalas, desde las méas grandes hasta las
mas pequenas. Este proceso de cascada es fundamental en los flujos turbulentos.

Mean flow

1mmmmw
OO

@@ @@ @@ @@ Flux of energy
POPLELELELEY
90.00.90,00.0090C)

1 Dissipation of energy

Dissapation into heat
Figura 2.4: Esquema del mecanismo de transmision de energia turbulenta. Fuente: Altair

En cuanto al origen y destino de esta energia en un flujo turbulento, la energia en las
escalas mas grandes de movimiento se extrae del flujo promedio y se disipa en forma de
calor en las escalas mas pequenas, como se muestra en Figura 2.4.

2.3. Turbulencia de pared.

La turbulencia de pared se define como un tipo de flujo turbulento que ocurre cerca
de una superficie solida, donde la viscosidad del fluido tiene una influencia significativa
en la dindmica del flujo [Pope, 2000]. En la turbulencia de pared, aparece un fen6meno
caracteristico: la capa limite.

La capa limite es una estructura fluida caracteristica de flujos que transcurren cerca de
una superficie, ya que tiene origen entre la interaccion flujo-pared. En esta interaccion, la
friccion viscosa juega un papel relevante, pues es la encargada de disipar energia cinética
del flujo. Este fenomeno se traduce en que perpendicularmente desde la pared, se genera
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2.4. FLUJOS CANONICOS

un perfil de velocidades en el flujo que puede tener diversa morfologia, pudiéndose tratar
de una capa limite laminar o turbulenta en funciéon del nimero de Reynolds del flujo.

El ntmero de Reynolds es un balance entre los efectos de origen inercial y los efectos
viscosos, representando el orden de magnitud de uno sobre otro 2.2.

Re = PV (2.1)
u

Donde [. es la longitud caracteristica del problema, p la densidad del fluido, U la

velocidad y u la viscosidad del fluido.

En la region del flujo mas cercana a la pared, donde predominan los esfuerzos viscosos
y consecuentemente el niimero de Reynolds es del orden de la unidad, se comprueba que
en la interfaz de ambos medios, la velocidad del flujo es nula, generando un gradiente de
velocidades en sentido perpendicular a la superficie y que estédn asociados a unos esfuerzos
tangenciales que generan una desviacion en las lineas de corriente del flujo, por lo que se
asocia a un flujo desordenado y caodtico (aunque ese aparente desorden no es condicién
suficiente para el flujo turbulento). Por otro lado, el flujo laminar es aquel en el que la
ausencia de esfuerzos tangenciales mantienen las lineas de corriente paralelas entre si, no
hay recirculacién y se observa un flujo con aparente orden.

Para el caso del estudio de la turbulencia, la capa limite en origen laminar, atraviesa un
proceso de transicion hasta volverse turbulenta, como se puede observar en la Figura 2.5.

Ug
— ) Laminar boundary _Transition |, Turbulent boundary
— .
—_— layer region layer

< Uy
i &
—

p———— |ty

= Uo ) .
— y /F /-:‘/_\ {3 oY, 1 I.,l:,r:u'wl
_____ > ‘/ \ \.\‘ aye

> | B A e R Emeat " Buiter e
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* | " " Viscous sublayer
Boundary layer thickness, &

Figura 2.5: Transicion de capa limite laminar a turbulenta. [Schlichting, 2000]

2.4. Flujos canénicos

A lo largo del proceso de estudio de la turbulencia como fenémeno se han optado por
diversidad de experimentos llevados a cabo tanto en laboratorios fisicos como a través
de simulaciones CFD con la finalidad de comprender la fisica y las dindmicas del flujo
turbulento o para elaborar modelos matematicos precisos capaces de replicar efectos de
comportamientos fisicos complejos en este tipo de flujos. El punto de partida de estos
estudios se encuentra en es estudio de los llamados flujos canénicos, que no son mas que
experimentos con flujos representativos de la turbulencia de pared que se desarrollan en
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2.4. FLUJOS CANONICOS

geometrias sencillas, de tal manera que estos flujos se desarrollan en condiciones controla-
das, conocidas, facilmente replicables y simplificadas. A través de la experimentacion con
estos flujos canodnicos, se puede examinar como se forman y evolucionan las estructuras
turbulentas, asi como como la energia se disipa y se transfiere a diferentes escalas.

= Placa plana: en este caso la geometria es lo mas sencilla posible, pues el flujo se
desarrolla cerca de una superficie solida y plana. En este caso, se pueden estudiar
diversos fenémenos como la formacion de la capa limite, la transicion de capa limi-
te laminar a turbulenta o la interaccién entre estructuras turbulentas, ademés de
servir para la elaboracion de modelos de turbulencia especialmente en célculo de
coeficientes de los mismos. De especial relevancia en el campo de la aerodindmica.

24 16 8 0
28900

Figura 2.6: Simulacion DNS del flujo candnico correspondiente a una placa plana. [Wenzel
et al., 2019

= Canal: el flujo discurre entre dos placas planas y paralelas. Este tipo de flujo es
especialmente interesante porque se caracteriza por su naturaleza bidimensional
en dos direcciones—Ilas paralelas a las placas— y unidimensional en la tercera—Ia
perpendicular— con ello, al ser bidimensional en dos direcciones, el flujo de canal
presenta algunas propiedades especiales, como la organizacion de las estructuras
turbulentas turbillonarias alargadas en el plano de las placas. Se ha estudiado en
detalle como las estructuras turbulentas en las capas limite que aparecen cerca de las
paredes interactiian y se mezclan en el plano medio del canal ya que la simplicidad
de esta configuracion geométrica permite un analisis mas enfocado en la interaccion
de los torbellinos y las estructuras turbulentas que aparecen.



2.4. FLUJOS CANONICOS

12.0
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Figura 2.7: Ejemplo de flujo canénico en canales, se visualiza la velocidad instantanea, en la
geometria aparecen las dimensiones y condiciones de contorno correspondientes. [Hamzehloo
et al., 2021]

= Tuberia: En el flujo de tuberia, un fluido discurre a través de una tuberia cilin-
drica. Este flujo es interesante porque esta confinado en todas las direcciones, lo
que agrega mayor “tridimensionalidad” al flujo en comparacion con el flujo de ca-
nal. Empleando esta geometria, se puede estudiar como las diferentes condiciones
iniciales y geométricas influyen en la turbulencia proporcionando informacién sobre
la distribuciéon de velocidades, presiones y estructuras turbulentas presentes y que
condicionan el comportamiento del flujo, todo ello con una geometria comin a gran
diversidad de soluciones ingenieriles e industriales, por lo que se estudio permitiria
mejorar muchas de esas soluciones propuestas en pos de una mejora en la eficiencia
del proceso de transporte de masa por su interior.
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2.5. CASO DE ESTUDIO DE FLUJOS TURBULENTOS EN TUBERIAS.

Figura 2.8: Contornos de velocidad representados para el caso de estudio del flujo canénico en
tuberias. |Pirozzoli et al., 2022]

2.5. Caso de estudio de flujos turbulentos en tuberias.

En esta seccion se abordarén los conceptos clave que hay tras la fisica del problema
asi como los detalles técnicos y configuraciéon de la simulacion.

2.5.1. Conceptos clave.

Como se ha mencionado anteriormente, el flujo por el interior de una tuberia presenta
simetria en la direccién azimutal, dependiendo tinicamente del ntiimero de Reynolds ca-
racteristico y de la longitud de ésta, dependiendo tnicamente del nimero de Reynolds
para longitudes de tuberia suficientemente grandes. En cuanto al fluido que discurre por
el interior de la tuberia se trata de un fluido genérico incompresible.

La longitud caracteristica del problema es el radio R, cuyo valor sera unitario.

Numero de Reynolds en la linea media.

Re, = (2.2)

Donde U,; representa la velocidad en la linea media de la tuberia.
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2.5. CASO DE ESTUDIO DE FLUJOS TURBULENTOS EN TUBERIAS.

Velocidad de friccion.

Es una velocidad caracteristica en problemas de turbulencia de pared, se define a
través de los esfuerzos tangenciales locales en la pared.

U= |2 (2.3)

Nuamero de Reynolds de friccion.

Es el niimero de Reynolds calculado con la velocidad de friccion. En ingenieria sirve
para determinar si un flujo sera predominantemente laminar o o turbulento.

_ 6pU;

u

Donde 6 representa una longitud caracteristica, que en el caso de tuberias es el didmetro
hidraulico.

Re;

(2.4)

Longitud adimensional de la tuberia.

Para el caso de estudio, con condiciones de contorno periddicas, se define un parametro
adimensional «.
2
a = — (2.5)
LZ
Siendo L, la longitud caracteristica en direccion longitudinal de la tuberia, que en el
caso de estudio sera de L, = 10m.

Adimensionalizacion “en mases” (*)

En los casos de estudio de analisis de flujos turbulentos es de especial importancia
referir los resultados a las magnitudes relevantes en el flujo turbulento. Estas referencias
se hacen a través de la adimensionalizacion de los resultados con el niimero de Reynolds
cuando se tratan de longitudes (téngase en cuenta que en regiones muy cercanas a la
pared, de especial interés, la magnitud de las distancias es minima). De igual manera
ocurre con las velocidades, adimensionalizadas con la velocidad de friccion.

2.5.2. Detalles técnicos y configuraciéon de la simulacién.

En cuanto a los detalles técnicos, se debe mencionar que se hara uso de una simulaciéon
de referencia tipica, a un nimero de Reynolds bajo. La razéon que hay detras es que a ma-
yores numeros de Reynolds, mayor velocidad del flujo y menor tamano de las estructuras
turbulentas que aparecen [Pope, 2000], con lo que la resolucion espacial de la malla ha
de incrementarse, incrementando consigo el consumo de memoria y los tiempos de calcu-
lo, por lo que interesa simular un problema lo menos demandante posible en términos
computacionales durante la etapa de desarrollo, en la que se llevaran a cabo multiples
simulaciones.
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2.5. CASO DE ESTUDIO DE FLUJOS TURBULENTOS EN TUBERIAS.

Por aportar una referencia, para la simulacion base se impone un Re.; = 5300, con el
que se obtiene en la pared un Re,; = 180, que es el caso de referencia en simulaciones de
flujos en tuberias y canales mas ampliamente reproducida y estudiada por ser el primer
caso simulado histoéricamente.

Con estos valores, para obtener una malla con suficiente resoluciéon espacial para re-
presentar de manera precisa el campo de velocidades N, = 1024 modos de Fourier en
direccion longitudinal de la tuberia, Ny = 256 en direcciéon azimutal y N, = 192 puntos en
direcciéon radial, donde se aplican diferencias finitas. Ademéas, por motivos de dealiasing
es necesario colocar %NZ puntos en direcciéon axial y %Ng, lo que hace que entre el dominio
de célculo y las matrices y vectores asociadas al proceso de célculo de la simulacién, se
requieran ~ 40 GB de memoria RAM.

Ademés con el fin de establecer otra referencia, por cada vez que se duplique el Re, del
problema, el coste computacional se multiplica por un factor de 7, lo que da un orden de
magnitud de la complejidad y de los requerimientos técnicos tan elevados de simulaciones
DNS asi como se establece una motivacion para optimizar los algoritmos al maximo, con
el fin de minimizar estos costes.

Pag. 13



Capitulo 3

Modelo matematico.

El estudio de la turbulencia en la actualidad se basa en el resultado de la aplicacion
de las ecuaciones fundamentales de la mecénica de fluidos (ecuaciones de Navier-Stokes)
en cualquiera de los flujos canénicos expuestos anteriormente Secciéon 2.4.

Las ecuaciones de Navier-Stokes generalizadas son las siguientes:

» Fcuacion de continuidad (conservacion de la masa):

ap
LLiv. =0
P (pv)

s FEcuaciéon de conservacién de la cantidad de movimiento:

d(pv)
dt

+V.-(pvw)=-Vp+V.7+pg

= Conservacion de la energia:

d(pe)
ot

+V-(pev)==-V-q+V-(t-v)+pv-g

A su vez, a la hora de aplicar dichas ecuaciones, es necesario destacar que se pueden
aplicar algunas hipoétesis que las simplifican, como se indicara a lo largo del desarrollo
del modelo matemaético. Ademés, debido al elevado coste computacional de su aplicacion
directa—recuérdese que se trata de un sistema de ecuaciones en derivadas parciales no
lineales que han de aplicarse sobre una malla muy refinada para obtener la precision y los
resultados adecuados—, surgen diferentes maneras de hacerlo, segin el grado de detalle
con el que se quiera simular el flujo turbulento.

Para poder emplear las Capitulo 3 se descompone el campo de velocidades en dos
términos. A esta descomposicion se le denomina descomposiscion de Reynolds y es un
concepto fundamental en el anélisis de flujos turbulentos. Esta descomposiciéon se basa en
dividir una variable del problema —en este caso, cada una de las tres componentes de la
velocidad instantanea en cada punto del espacio v(x,¢) = (u, v, w), andlogamente se hace
con la presion— en dos partes: una parte promediada o media y una parte fluctuante o
turbulenta.

14



3.1. MODELOS DE ESTUDIO DE LA TURBULENCIA.

U; = Ui +u (31)
Donde U; es el promedio temporal de la variable i.e.

3 1 to+T
U;=(U;) = = lim U; dt 3.2
=wy=z)m [T 3.2

Donde U; es la variable total y U; y u el valor medio y la perturbacion instantanea de
la variable respectivamente.

Esta descomposicion es especialmente 1til en el contexto de los flujos turbulentos, don-
de las velocidades y otras propiedades del fluido son variables aleatorias en el tiempo y el
espacio y de esta manera, se facilita un analisis haciendo uso de elementos de anélisis es-
tadisticos, como se mostraré en el apartado de postprocesado de la simulacion y resultados.

Por otro lado, el estudio de la turbulencia actualmente se centra mayoritariamente
en el caso de flujos incompresibles debido a razones de complejidad y reduccion de la
inmensidad de recursos computacionales, necesarios en caso contrario. Estas hipotesis
simplifican las ecuaciones, pues la densidad, p permanece constante y las fuerzas masicas
se consideran nulas g = 0, con lo que deja de ser necesaria la ecuacion de la energia y las
ecuaciones de conservacion de la masa y de la cantidad de movimiento se reducen a:

{V v=0 (3.3)

%—¥+(V-V)-V:—%Vp+vV2v

3.1. Modelos de estudio de la turbulencia.

Una vez obtenidas las ecuaciones de la mecénica de fluidos para fluidos incompresibles,
se exponen las distintas variantes segiin el grado de interés en recoger el caracter turbulento
del flujo en los resultados.

3.1.1. Modelo RANS (Reynolds-Averaged Navier-Stokes)

El modelo RANS es de los més utilizados en CFD industrial para la simulacion de flujos
turbulentos. Estos modelos resuelven las ecuaciones de Navier-Stokes promediadas en el
tiempo y utilizan modelos de turbulencia para representar los efectos turbulentos [Pope,
2000]. La utilizacion de estos modelos de turbulencia conlleva incluir una ecuacién méas al
sistema.

Aplicando la descomposicion de Reynolds y promediando en el tiempo ambas expre-
siones de la Ecuaciéon 3.3, en cada una de las tres direcciones del flujo, se obtienen las
ecuaciones correspondientes.

Los modelos k-€ y k-w son ejemplos populares que describen la transferencia de energia
y la disipaciéon en turbulencia y se resulven en conjunto con las de conservaciéon de masa
y cantidad de movimiento.

Pag. 15



3.2. MODELO MATEMATICO

3.1.2. Modelo LES (Large Eddy Simulation)

es una técnica que resuelve las ecuaciones de Navier-Stokes para las escalas més grandes
de la turbulencia y modela las escalas mas pequenas, conocidas como submalla [Pope,
2000]. La LES es maés precisa en la captura de estructuras de flujo a gran escala, como
vortices, y se utiliza para estudiar flujos con alta resolucion espacial y temporal, pero sin
la gran necesidad de recursos computacionales de la que precisa la simulacion DNS.

3.1.3. Modelo DNS (Direct Numerical Simulation)

En este caso, se resuelven completamente las ecuaciones de Navier-Stokes para todas
las escalas de la turbulencia, lo que proporciona una descripcion detallada y precisa del
flujo. Sin embargo, debido a los altos requisitos computacionales, la DNS solo es posible
para flujos con bajo niimero de Reynolds y en condiciones especificas. La técnica empleada
en este trabajo para estudiar el flujo turbulento en tuberias sera la de simulacion DNS.

DNS, MODELOS numéricos (openpipeflow), cosas que se usaran e introduccion a la
parte computacional.

A lo largo de este capitulo se desarrollaran las ecuaciones de Navier-Stokes conforme
a las hipotesis aplicadas y se expondran todos aquellos detalles relativos a la preparacion
de la simulaciéon DNS.

En primer lugar, el punto de partida es el programa que resuelve flujos turbulentos
en tuberias mediante DNS OpenPipeFlow. Este codigo desarrollado en Fortran ofrece un
punto de partida interesante, pues cuenta con una parte del c6digo encargado de resolver el
flujo que ofrece posibilidades de escalado. Se aprovechara para modificarlo y depurarlo con
la finalidad de optimizar los recursos computacionales necesarios, hacer las adaptaciones
necesarias para poder emplearlo para trabajos de High Peformance Computing (HPC)
con la finalidad de hacer simulaciones a altos nimeros de Reynolds, asi como también
implementar una nueva parte en el codigo encargada de calcular las estadisticas del flujos
con el fin tltimo de poder estudiarlo y monitorizar las simulaciones.

3.2. Modelo matematico
EL modelo mateméatico de OpenPipeFLow que se emplearé resuelve las ecuaciones de

Navier-Stokes para el caso de fluido incompresible, ausencia de fuerzas masicas y flujo
constante a través de una tuberia de seccion circular 3.1.

Pag. 16



3.2. MODELO MATEMATICO
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Figura 3.1: Esquema del dominio fluido con direcciones principales.
Créditos: [Zhou et al., 2007]

En primer lugar, se exponen los parametros empleados en la adimensionalizacion del
problema, los factores de escala empleados son:

= R, o radio de la tuberia, para adimensionalizar longitudes.

= U, o velocidad del flujo laminar en el centro de la tuberia, para adimensionalizar
velodidades.

= R/U. se toma como tiempo caracteristico, para adimensionalizar tiempo.

Las ecuaciones empleadas [Willis, 2017] son:

{V v=0 (3.4)

@4V V)V ==VP+ o (14 p)a+ e Vv

()
(1+p) =5 (3.5)
dz

Donde el término (3—?) hace referencia al gradiente medio de presién observado y ‘é—lz)
al gradiente de presion laminar.

Para el caso de estudio en el que en la direccién axial se tiene un flujo constante, se
impone un perfil de velocidades

W(r)=1-r? (3.6)

Por lo que el vector velocidad resultante sera v = (U,V,W + W(r)), hecho que debera
ser tenido en cuenta en el posterior analisis.

Con todo ello, v se puede escribir como v = W(r)z + v’ y al tomar la forma rotacional
de la Ecuacion 3.4 se tiene una ecuacion de evolucion para v’ y p’.
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1 dw 4
VHv =v A (VAY) - ) vizi—Wa,v + R—'B" - Vp' (3.7)
€m r €m

(0, -

En la Ecuacion 3.7 se demuestra que en el lado izquierdo de la expresion, el término
laplaciano acopla el flujo en las direcciones T y 6 i.e. las perturbaciones de la velocidad u’
y V', pues, por ejemplo, para la primera componente del laplaciano se tiene que (V2V'), =
V2 ’r_ la r 1

200V — U

Para desacoplar las velocidades U y V, se puede aplicar una descomposiciéon en Fourier

y con el cambio de variable

U, =U=iV (3.8)

Se obtiene que

1 i
U= 35U+ UV == (Us = U.) (3.9)

Con lo que se obtiene una ecuacién para las tres direcciones del flujo con las velocidades
desacopladas

(3.10)

(0; +V2)Us = N — (VD)2
(0; + V2)W =N, - (Vp),

donde V?_r =V? - %2 + %69 y N hace referencia a los términos no-lineales agrupados.

Finalmente, agrupando los términos lineales y no-lineales y tomando la divergencia de
ambos miembros de las ecuaciones, se llega a una ecuacion similar a la de Poisson para la
presion (Poisson’s Pressure Equation, o PPE por sus siglas) empleada ampliamente para
la resolucién de problemas de flujo incompresible. Ademés, hay un detalle apreciable, ya
que se reemplaza la expresion V - v = 0 por la ecuaciéon de Poisson que se obtiene. Notese
que la condicion de flujo incompresible se sigue asegurando.

(3.11)

ov=Lv+N-VP
V2P=V-N

En la Ecuacion 3.11 L es un operador lineal y N representa al vector con todos los
términos lineales, representados asi para mayor simplicidad. Ademas, se impone la con-
dicién de contorno de no deslizamiento de que en la pared de la tuberia v = 0 y ademas
V - v =0 ha de satisfacerse en todo el dominio de calculo. No hay ninguna condiciéon de
contorno explicita para la presion.

3.2.1. Resolucion de la PPE.

Se considera una discretizacion espacial tal que se consigue un grupo de problemas
unidimensionales en direccion radial [Willis, 2017|. Puesto que se emplean un método
numérico pseudoespectral—en direccion radial se emplean esquemas de diferencias finitas
de alto orden mientras que para las direcciones azimutal y axial, periddicas espacialmente,
se emplea una descomposicion en modos de Fourier— se obtiene un grupo de problemas
triviales distribuidos a lo largo de la coordenada radial, mas detalles en [Willis, 2017].
Con todo ello el sistema resultante es el siguiente:
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(3.12)

Xv#t! = Yv¢ + Ne+1/2 —yp
V2P =V - (Yv? + N+1/2)

El superindice g denota el instante temporal, 7, y X e Y son las matrices asociadas a
una discretizacion temporal implicita [Willis, 2017] para los términos viscosos.

En primer lugar, se resuelve el siguiente sistema, con la finalidad de encontrar lo que
denomina el autor una “bulk solution” o solucién aproximada tentativa {V, f_’}.

V2P =V - (Y¥ + N9+1/2) (3.13)

{qu+1 = Y¥9 + Ne+1/2 _yp
Con condiciones de contorno v =0y 8,P = 0.

A la solucién aproximada, se le ha de anadir una serie de términos que corrijan la
solucion para obtener la exacta en el siguiente instante temporal, v¢*!.

4
vitt =g+ Z a;vy (3.14)
Jj=1
Para el calculo de vj’ se precisan los siguientes sistemas de ecuaciones [Willis, 2017|:
Xv' =-VP’ (3.15)
V2P’ =0 '
Con condiciones de contorno v/ =0y d,P'=0en r = R.
Y por otro lado,
Xv' =0 (3.16)

Con condiciones de contorno Uy’ =0, U,/ =i enr =R.

De la Ecuaciéon 3.15 se obtiene la solucion vy’ que se puede anadir al valor de v sin
afectar al término de la dereca en la Ecuacion 3.13, pero si que altera el valor de v para
aplicar la correccion debida a la aplicacién de las condiciones de contorno q través de
la Ecuacion 3.15, de manera anédloga ocurre con la Ecuacion 3.16, que aporta el valor
de uj para j = 2,3,4, resultado de aplicar las condiciones de contorno para U, y U,’
respectivamente.

Con todo ello, a través de la Ecuacion 3.14 se puede obtener otro sistema de ecuaciones
para a;, debido a que esos valores incognita, han de satisfacer también la condicion de
contorno va*! = 0 y la condicién de fluido incompresible, V - v41 = 0.

Sea g(v) un vector de cuatro componentes que recoja estas tltimas condiciones de
contorno y de incompresibilidad, de tal manera que cuando estas se satisfacen, g(v) se
anula, sustituyendo en la Ecuacion 3.14, se llega a la siguiente expresion:

Aa=-g(¥v) (3.17)
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Siendo A una matriz 4x4 —A = A(g(v'))— y a el vector que recoge los cuatro a;.
Como conclusion, tras resolver este sistema, se calculan los distintos a; que permiten
calcular a su vez v@*! a través de la Ecuacion 3.14.

3.3. Mejoras realizadas al solver DNS.

A medida que se consiguié6 un mayor grado de compresion del funcionamiento del
solver, se vio necesaria la implementacion y mejora de una parte del codigo que calculase
también el campo de presiones, no incluido en la version disponible del software.

Para ello, una vez resueltos los sistemas expuestos anteriormente, al disponerse de
la “bulk solution” de P en Fourier, se reconstruye primero el campo de presiones en el
dominio de Fourier (P) de la siguiente manera:

P=P+a1 P (3.18)

Para, tras aplicar una transformada inversa de Fourier para obtener la solucion en el
espacio fisico del problema, sustraerle la presiéon dinamica debida a la velocidad del flujo
asi:

o1
P=P-3V-V (3.19)

Los detalles del codigo generado aparecen en el repositorio indicado en el link del
abstract.
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Capitulo 4

Esquema numérico

En este capitulo se presentan aquellas herramientas mateméaticas que hacen posible la
computacion de una solucién numérica de las ecuaciones expuestas en el capitulo anterior.

En primer lugar hay que tener en cuenta la geometria base del caso de estudio, que se
trata de una tuberia modelizada como un cilindro recto. Por motivos de comodidad a la
hora de implementar un algoritmo numérico de resoluciéon de las ecuaciones, el dominio
de célculo se expresa en términos de un sistema de coordenadas cilindrico centrado en el
eje longitudinal del dominio.

Debido a este sistema de coordenadas, es necesario tener en cuenta los factores de forma
presentes en los operadores mateméaticos —recogidos en la referencia [Willis, 2017]—.

4.1. Meétodo numérico de resolucién del modelo mate-
matico.

Como ya se ha expuesto en la Subseccion 3.2.1, para la resolucién numeérica del sistema
de ecuaciones se hace uso de métodos pseudoespectrales.

Los métodos espectrales son técnicas computacionales utilizada para aproximar so-
luciones numéricas de ecuaciones diferenciales, integrales o problemas matriciales como
el que se trata en este trabajo, mediante la aplicacion de técnicas basadas en el anélisis
espectral. Para este caso, al existir dos direcciones del dominio con condiciones de con-
torno periodicas, se va a emplear la descomposicion modal de Fourier como técnica de
analisis espectral, ya que como se expuso en la Subseccion 3.2.1 permiten pasar de un
problema complejo con ecuaciones acopladas entre si a un conjunto amplio de problemas
de resolucion trivial.

Para este caso concreto, la principal diferencia entre un método espectral y los mé-
todos numéricos tradicionales, como los métodos de diferencias finitas o los métodos de
elementos finitos, los métodos espectrales se centran en el comportamiento del espectro
de la matriz de soluciones (que contienen cada una de las componentes de la velocidad
descompuesta en serie de Fourier) o el operador asociado al problema en cuestion.
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4.1. METODO NUMERICO DE RESOLUCION DEL MODELO MATEMATICO.

Finalmente, como se puede observar, de las tres dimensiones principales del problema,
inicamente la axial y la azimutal son periddicas, por lo que para el caso de la direccion
radial, no es posible la aplicacion de un método espectral, por lo que se emplean dife-
rencias finitas de alto orden, es por ello que el método es pseudoespectral: no se aplican
técnicas de anélisis espectral en todas las direcciones del dominio.

Las direcciones del dominio 6 y z se descomponen respectivamente en M +1 y 2K + 1
modos. Los modos “M” son los correspondientes a la direccién azimutal y van de [0, M],
mientras que los K son los modos axiales, [-K, K].

A(r,0.2)= D0 > Aggellekemmo) n=1,..,N. (4.1)
|k|<K |m|<M

Con todo ello, se consigue un conjunto de problemas, distribuidos en la direcciéon ra-
dial, en el que dicho conjunto a su vez, recoge el problema desacoplado de las direcciones

axial y azimutal Ecuacion 4.1. Sobre la colocacion de los modos en las matrices compu-
tadas, en detalle en [Willis, 2017].

A modo de introduccién al siguiente capitulo, es un hecho resenable que la separacion
discreta del dominio en la direcciéon r en subdominios. Esto permite que el problema
pueda ser resuelto por métodos computacionales de célculo en paralelo, lo que diferencia
significativamente el presente trabajo.

El algoritmo de resolucion implementado se basa en los desarrollos recogidos en [Ku
et al., 1987] y [Pulicani and Ouazzani, 1991], no expuestos explicitamente en el presente
trabajo por no ser objeto directo de estudio y ser considerados meras herramientas.
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Capitulo 5

Desarrollo del software.

Para la simulacion y analisis de flujos turbulentos en tuberias, se ha optado por la
técnica Direct Numerical Simulation (DNS). Para llevar a cabo la simulacion hay que
hacer una evaluacion de los recursos necesarios y establecer una metodologia de trabajo
adecuada a las exigencias técnicas y computacionales que este tipo de simulacion requiere.

5.1. Introduccién a la supercomputacién en turbulencia

El estudio de la turbulencia esta fuertemente ligado a la ciencia de la supercomputacion
debido a la complejidad intrinseca y al amplio rango de escalas que estan involucrados
en los flujos turbulentos, pues la turbulencia es un fenémeno complejo y su estudio re-
quiere la capacidad de procesamiento y la potencia de calculo proporcionadas por las
supercomputadoras.

Algunas de las razones por las que el estudio de la turbulencia estd intimamente
relacionado con la supercomputacion son:

» Simulacién directa de la realidad Pues al querer estudiar la turbulencia es
necesario conocer el comportamiento del flujo cuando interactia con la pared de la
misma manera que lo harfa en el mundo real, con lo que no se emplean modelos que
recreen estas interacciones. Estos otros modelos a su vez, se desarrollan y mejoran
a partir de simulaciones directas de la realidad y gracias a este hecho, se calculan
parametros fundamentales de dichos modelos, lo que permite a posteriori modelar
flujos turbulentos en vez de simularlos directamente, conllevando una gran reducciéon
en los recursos computacionales necesarios para ello.

= Gran cantidad de datos y resolucion espacial y temporal Los flujos turbulen-
tos presentan una amplia gama de escalas, desde las escalas del tamano caracteristico
del problema hasta las mas pequenas, de longitud caracteristica de Kolmogorov, lo
que resulta en un gran volumen de datos que deben ser almacenados, empleados a
la vez que el codigo se ejecuta y posteriormente, ser analizados. Para obtener una
comprension precisa de los detalles de la turbulencia, se requiere una alta resoluciéon
espacial y temporal, por ello se emplean equipos de superocomputacion, pues estos
tienen la capacidad de manejar estos enormes voliimenes de datos y realizar calculos
a alta resolucion.
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» Simulaciones numéricas detalladas Las simulaciones numéricas son una herra-
mienta fundamental para estudiar la turbulencia. Estas simulaciones resuelven las
ecuaciones de Navier-Stokes en un dominio computacional, lo que permite modelar
el comportamiento turbulento con un alto grado de detalle, simulando todas las es-
calas. Sin embargo, la complejidad de las simulaciones turbulentas requiere una gran
potencia de calculo y de gestion de datos, que solo las supercomputadoras pueden
proporcionar.

» Investigaciéon en miiltiples escalas Como se ha mencionado, la turbulencia es un
fendmeno multiescala, es decir, que se desarrolla en una amplia variedad de tamanos
de torbellinos. Para comprender completamente la naturaleza de la turbulencia,
es necesario investigar como interactiian estas escalas a lo largo del tiempo. Las
supercomputadoras pueden simular y analizar estas interacciones en detalle.

5.2. Metodologia de trabajo y recursos disponibles

Este trabajo se enmarca dento del &mbito de la Supercomputacion o High Performance
Computing (HPC), dado que las técnicas de calculo numeérico y las caracteristicas del
problema son altamente demandantes en cuanto a recursos computacionales se requiere.

5.2.1. Metodologia de trabajo

Con todo ello, es necesaria una metodologia de trabajo que se oriente hacia la optimi-
zacion del uso de los recursos computacionales existentes. Es por ello que el desarrollo del
software se llevara a cabo en el lenguaje de programacion Fortran y en un entorno Linux,
debido a las ventajas que esta forma de trabajo ofrece.

Linux

A lo largo del desarrollo de este trabajo, se ha usado como sistema operativo Ubuntu.
Ubuntu es un sistema operativo basado en Linux y ha sido escogido, no solo por la
flexibilidad que ofrece, sino porque desde un punto de vista formativo en el ambito de
la Supercomputacion, los sistemas operativos basados en Linux son los empleados por
antonomasia.

A pesar de ser un sistema operativo con interfaz de usuario grafica, se optara por
trabajar con el terminal de comandos, ya que de tal manera se puede explotar todo el
potencial de este sistema operativo ademas de permitir al alumno ser capaz de tener
pleno control sobre cualquier equipo de supercomputaciéon basado en Linux a través de
un terminal basico y en remoto, con una cantidad minima de recursos y con una mayor
velocidad que si se llevara a cabo dicha tarea a través de una interfaz gréafica en remoto.

Sistemas remotos En el ambito de la Supercomputacion, la forma de empleo de estos
equipos se basa en hacer uso de un superordenador (o de cualquier equipo con capacidades
de computacion relativamente altas, Figura 5.1) a través de un terminal remoto, ya que
generalmente se trata de equipos voluminosos o que requieren de instalaciones especiales
para su correcto uso, como pudiera ser una sala fria. Es por ello que se sigue la misma
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operativa para el presente trabajo: por un lado se dispone de un equipo destinado a la
ejecucion de los diversos programas elaborados y por otro, nuestro terminal de usuario
encargado de mandar las instrucciones al primer equipo de manera remota, de tal forma
que el tinico recurso necesario por parte del usuario es de un ordenador con conexiéon a in-
ternet sin necesidad de que dicho equipo disponga de grandes recursos, ya que inicamente
se empleara para mandar comandos al equipo de computacion.

Figura 5.1: Equipo de supercomputacion SuperMUC, empleado en este trabajo para tareas de
testeo y validacion del software. Fuente: Leibniz Supercomputing Centre

Fortran

En este capitulo se recogeran todos aquellos aspectos importantes con los que se ha
trabajado a lo largo del desarrollo del presente proyecto con el lenguaje de programacion
Fortran y en el estdndar de manejo de datos de alto rendimiento HDF5.

Fortran es un lenguaje de programacion de propoésito general desarrollado original-
mente en 1957 por un equipo de cientificos e ingenieros liderados por John Backus en
IBM [Backus et al., 1957]. Es uno de los lenguajes de programacion mas antiguos que atn
se utilizan en la actualidad y destaca por su popularidad en el campo de la computacion
cientifica.

Fortran se ha utilizado para desarrollar muchos programas cientificos y de ingenieria
importantes, incluyendo el codigo del proyecto Apollo, el codigo del modelo climatico del
IPCC y el codigo del acelerador de particulas CERN. Sigue siendo un lenguaje popular
para el desarrollo de software cientifico y se utiliza en una amplia gama de aplicaciones,
incluyendo la investigacion en fisica, quimica, biologia, ingenieria, meteorologia y finanzas.

Aqui hay algunas de las caracteristicas clave de Fortran [Haveraaen et al., 2013]:

= Es un lenguaje de programacion compilado, es decir, el codigo Fortran se traduce
a codigo de maquina antes de ser ejecutado. Esto hace que Fortran sea muy rapido
y eficiente y dada esta eficiencia es que se escoge como opciéon en el ambito de la
supercomputacion.

= Es un lenguaje de programaciéon de propoésito general, lo que significa que se puede
utilizar para desarrollar una amplia gama de aplicaciones.

» Es un lenguaje de programacion muy facil de leer y escribir, lo que lo convierte en
una buena opcién en el ambito cientifico y de la ingenieria.
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Estructura de un programa escrito en Fortran Desde un comienzo ya se observan
ciertas diferencias a la hora de emplear Fortran con respecto a programas que hasta esos
primeros momentos eran los mas habituales como por ejemplo Matlab, pues al ser un len-
guaje de tipado estético y fuerte, facilita la deteccion de errores, aunque la implementacion
del cédigo debe seguir una estructura determinada.

Un programa Fortran estd compuesto por declaraciones, que son instrucciones que
sigue el compilador. Las declaraciones se pueden agrupar en bloques, que son secciones
de codigo que estan relacionadas entre si. Los bloques se pueden anidar, lo que significa
que un bloque puede estar contenido dentro de otro bloque.

La estructura de un programa Fortran es la siguiente:

= Bloque de cabecera: Parte del programa donde se indican la inclusion de modulos
de subrutinas empleados en el programa y funciones y la sentencia “program” con
la que se delimita el programa en si.

= Bloque de declaraciones: El bloque de declaraciones contiene las declaraciones que
definen las variables y otras estructuras de datos utilizadas por el programa.

= Bloque de cédigo: El bloque de codigo contiene las instrucciones que realizan el
procesamiento real del programa.

» Delimitador final: Contiene el delimitador “end program” a modo de clausura del
codigo.

Moédulos de subrutinas Un moédulo en Fortran es una unidad de c6digo que puede ser
importada y usada por otros moédulos o programas. Los modulos se utilizan para organizar
el codigo y para hacer que el codigo sea mas reutilizable. Los médulos se declaran usando
la palabra clave “module”. El cuerpo del médulo contiene las declaraciones de las variables,
las funciones y los subprogramas que estan contenidos en el modulo.

GitHub, GIT

GitHub y Git son dos herramientas esenciales que se han utilizado a lo largo del
proceso de desarrollo del software de este trabajo. Estas herramientas desempenan un
papel fundamental en la gestion del desarrollo del proyecto y en el seguimiento del progreso
del trabajo.

« GIT

e Control de versiones Cada iteracion del codigo y los recursos utilizados
en el trabajo, desde el codigo fuente hasta los datos de entrada y salida, se
han registrado y almacenado en repositorios Git. Esto ha permitido rastrear
como ha evolucionado el trabajo a lo largo del tiempo y facilitar la reversion a
versiones anteriores si es necesario.

e Experimentacion y ramificaciéon Git permite crear ramas separadas para
probar nuevas ideas o enfoques sin afectar directamente el trabajo principal.
Esto es especialmente ttil en la investigacion de flujos turbulentos, donde di-
ferentes métodos y algoritmos pueden requerir pruebas y ajustes continuos.
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e Gestion de conflictos Cuando varias personas realizan cambios en el mismo
archivo simultdneamente, pueden surgir conflictos. Git proporciona herramien-
tas para manejar estos conflictos y fusionar los cambios de manera ordenada.

» GitHub

¢ Almacenamiento remoto GitHub proporciona un lugar centralizado para
alojar los repositorios Git, lo que garantiza que los archivos estén seguros y
accesibles desde cualquier ubicacion.

e Revision del codigo GitHub facilita la revision de c6digo mediante la funcion
de solicitudes de extraccion (pull requests). Los miembros del equipo pueden
revisar y comentar los cambios propuestos antes de que se fusionen en la rama
principal.

5.2.2. Recursos disponibles

Para el presente trabajo se hara uso de dos tipos de recursos computacionales. Esta
division se hard en base a la dimension del equipo.

= Equipo de pequena capacidad de HPC: de 80 unidades de proceso y 120GB de RAM.
Seréa el empleado en tareas de desarrollo y validacion. Para probar los codigos se
prefiere simular a pequena escala, pues las grandes simulaciones llevan un enorme
coste asociado por hora de célculo, aunque en el caso de este trabajo, las horas de
calculo han sido cedidas por distintas entidades, no obstante es un recurso escaso
y se prefiere hacer pruebas preliminares en equipos de capacidad mas modesta,
reservando las simulaciones completas para el siguiente tipo de méaquina.

= Supercomputadoras: para el caso del presente trabajo, se ha trabajado con 3 super-
computadoras, en orden, de menor a mayor capacidad: MareNostrum4, SuperMUC
y Shaheenll. Estas maquinas seran las encargadas de, una vez validado el c6digo en
el equipo de pequena capacidad, llevar a cabo las simulaciones mas demandantes de
recursos computacionales.

5.3. (Calculo en paralelo con Fortran.

En este capitulo se trataran los fundamentos del calculo en paralelo, que nace de
las limitaciones computacionales de procesos que, de ser ejecutados en serie en un tinico
procesador, el tiempo necesario para llevar esta tarea a cabo seria inasumible, por no
hablar de otras limitaciones como las prestaciones de la unidad de procesamiento y de la
memoria de la que dispone.

Pag. 27


https://www.bsc.es/es/marenostrum/marenostrum/informacion-tecnica
https://www.lrz.de/services/compute/museum/supermuc/systemdescription/
https://www.hpc.kaust.edu.sa/content/shaheen-ii

5.3. CALCULO EN PARALELO CON FORTRAN.

Tasks

Vol

Tasks

Instructions

Instructions

‘ CPU H CPU H CPU H CPU ’

Parallel computin ] ]
puting ceu | Serial computing

Figura 5.2: Diferencia entre serie y paralelo. Fuente: Python Numerical Methods

El procesamiento en paralelo se muestra como la tnica opcion valida a la hora de
ejecutar ciertos programas altamente demandantes de recursos computacionales, aunque
no sin cumplir ciertos requisitos.

Un requisito fundamental es que dicho proceso ha de poder dividirse conforme a, al
menos uno de estos criterios:

= Division del dominio: es el caso que se puede encontrar cuando se necesita procesar
una serie amplia de elementos de manera similar o igual, por lo que es posible
distribuir grupos de elementos entre las distintas unidades de procesamiento. Por
ejemplo como ocurre con las simulaciones CFD, donde el dominio se subdivide en
otros donde se aplican las ecuaciones de la dindmica de fluidos.

= Division por bloques funcionales: ocurre cuando unidades de procesamiento distintas
se encargan de tareas distintas, sin conllevar necesariamente una division previa del
dominio. Un ejemplo interesante puede ser el procesamiento de imagenes donde se
aplican filtros distintos a la misma imagen para identificar caracteristicas distintas.

También se ha observado que el método de paralelizacion 6ptimo depende de otros
elementos, como la arquitectura fisica del sistema, en particular la forma de gestion de
la memoria, ya sea memoria compartida o memoria distribuida, como se tratara en los
siguientes capitulos.

Por ejemplo, un sistema con memoria compartida sera mas adecuado para aplicaciones
que requieren el acceso concurrente a la memoria, mientras que un sistema con memoria
distribuida seréd mas adecuado para aplicaciones que requieren el procesamiento de grandes
cantidades de datos.

Otro fenémeno es el de la granularidad, es decir, la cantidad de subproblemas mas
pequenos en los que se divide el principal. Esta divisién se puede realizar de diferentes
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maneras, y la eleccion de la granularidad 6ptima afecta al rendimiento del programa pa-
ralelo. Por un lado, si se utilizan demasiados subproblemas, el tiempo de comunicacion
entre los procesadores puede aumentar significativamente, lo que puede degradar el rendi-
miento. Por otro lado, si se utilizan muy pocos subproblemas, el paralelismo no se puede
aprovechar y el rendimiento también se degrada, por no hablar de que podria haber una
reparticion desigual de tareas y existiese un idle time o tiempo destinado a esperar al resto
de procesadores para continuar con la ejecuciéon de un programa en el se haya aplicado
descomposicion funcional, por poner un ejemplo.

En definitiva, si por ejemplo, se trata de un problema que se puede dividir en 1000
subproblemas, no es adecuado usar 10000 procesadores para resolverlo. Esto se debe a
que la mayor parte del tiempo se emplearia en las comunicaciones entre los procesadores,
y no en el calculo real. Un nimero 6ptimo de procesadores para este problema seria de
alrededor de 100, por ofrecer una aproximacion.

En general, la eleccion del método de paralelizacion 6ptimo depende de una serie de
factores, como la arquitectura fisica del sistema [Culler et al., 1999|, la granularidad del
problema [Kwiatkowski, 2002], la capacidad de célculo del equipo, la cantidad de memoria
disponible y la infraestructura de red. Estos factores se trataran con mas detalle en los
siguientes capitulos, aunque se han visto otros factores que afectan al rendimiento como
la escritura o lectura de datos, puestos a prueba a través de programas de benchmarking
como el mostrado en el Codigo ?? [??], donde se comparan los tiempos de calculo segtn
se lean o escriban los elementos de una matriz transpuesta correlativos en memoria o no, o
experimentando con el papel que juega el uso de otros métodos para en este caso, calcular
matrices transpuestas.

Message Passing Interface (MPI)

MPI es una interfaz estdndar para comunicacioén entre procesos ejecutados en paralelo
de memoria distribuida. Se trata de una biblioteca de funciones que permite a los progra-
madores enviar y recibir mensajes entre procesos que se ejecutan en diferentes nodos de
una red de unidades de procesamiento y se muestra como una herramienta poderosa que
se puede utilizar para construir aplicaciones paralelas eficientes y escalables.

o

Figura 5.3: Ejemplo de arquitectura MPI. Fuente: [?|

Se trata por tanto, de una interfaz orientada a mensajes, lo que significa que los
procesos se comunican enviando y recibiendo mensajes entre si, mensajes pueden ser de
cualquier tamano y pueden contener cualquier tipo de datos. Ademas, MPI no solo pro-
porciona una serie de funciones para enviar y recibir mensajes sino también para gestionar
el flujo de mensajes entre los procesos, permitiendo al usuario establecer diferentes formas
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de comunicacion entre procesos, ya sea sincrona o asincrona, dependiendo de la naturaleza
del proceso a ejecutar o de otras cuestiones como podria ser el rendimiento.

HDF5 (Hierarchical Data Format)

Una cuestion importante en supercomputacion es la de la lectura, escritura y el manejo
de datos, ya que como se puede suponer, a la hora de resolver problemas que precisan
de equipos con varios cientos -si no miles- de unidades de procesamiento, se generan
cantidades de datos cuya gestioén no es trivial. Ademas a la hora de leer y escribir datos
se consume un tiempo que deseablemente, seré el menor posible, ya que disponer de estos
equipos generalmente es siempre caro el coste por hora de uso.

Pero sobre todas las posibilidades que ofrece HDF5, quiza la que mas nos interesa
es que es posible leer y escribir en este formato de manera paralela, dejando atras la
lectura/escritura en serie que en el caso de trabajar con grandes volimenes de datos,
constituiria un cuello de botella que pondria en compromiso la eficiencia del codigo.

datasets

metadata

> _

7 =
metadata
group
= =
H D F5 metadata metadata =

metadata

=
E metadata

metadata metadata

Figura 5.4: Estructura jerarquica de los datos en HDF5. Fuente: https://soloelectronicos.com

Es entonces cuando se presento el sistema HDF5, ya que su uso es altamente recomen-
dable en Supercomputacion debido a que es un formato de archivo estandar abierto y de
alto rendimiento que se utiliza para almacenar grandes cantidades de datos estructura-
dos. HDF5 es un formato de archivo binario que ofrece una serie de ventajas sobre otros
formatos de archivo empleados tradicionalmente.

Por otro lado, es un formato de archivo popular que se utiliza en una variedad de
campos, incluyendo la ciencia, la ingenieria, la medicina y la finanzas.

Algunas de las ventajas de usar HDF5 son:

= Escalabilidad: HDF5 es un formato de archivo escalable, ya que puede almacenar
grandes cantidades de datos sin ocupar demasiado espacio en el disco.

= Velocidad: al ser un formato de archivo estructurado jerdrquicamente , lo que se
traduce en que se puede acceder a los datos de forma rapida y eficiente.

» Versatilidad: HDF5 es un formato versatil, ya que se puede utilizar para almacenar
una gran variedad de datos.
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= Portabilidad: por lo tanto, se puede utilizar en una variedad de plataformas.
= Estandar abierto: es gratuito de usar y esta disponible para cualquiera.

Como se muestra en la Figura 7.15 HDF5 nace como respuesta a la diversidad de
formatos existentes, aglutinando sus caracteristicas mas atractivas.

random access;
subsetting

hierarchical;

collections of
related

information

standard

exchange format;
heterogeneous

information

self-describing;
extensible types;
rich metadata

high-performance;
compact;
scalable

Figura 5.5: HDF5 aina caracteristicas destacables de otros formatos. Fuente: Apuntes de
clase.

5.4. Punto de partida, problemas

El punto de partida es el software para la resoluciéon de problemas CFD en tuberias
OpenPipeFLow [Willis, 2017].

Este software cuenta con diversas herramientas para la resolucion de flujos turbulentos
con diversas técnicas en funcion de la alta o baja resolucién que se desee obtener al calcular
flujos turbulentos en tuberias. Para el caso del presente trabajo se emplea un solver que
emplea la técnica DNS.

Originalmente este software fue concebido iinicamente para simulaciones a ntimeros de
Reynolds bajos o moderados, con geometrias pequenas, por lo que presentaba en principio
problemas graves para ofrecer una solucién computacional escalable.

La escalabilidad de una herramienta de software alude a la cualidad del mismo para ser
usado como una herramienta genérica, capaz de resolver eficazmente problemas numéricos
como es una simulacién DNS en una variedad amplia de condiciones. Para ello, la herra-
mienta ha de ser eficaz y resultar 6ptima en cuanto a uso de recursos computacionales
tanto en simulaciones a bajo ntiimero de Reynolds como a altos, siendo la tinica diferencia
los recursos computacionales necesarios.

Tras una primera etapa de test de la herramienta OpenPipeFLow se comprobd que se
ofrecia como una soluciéon ad-hoc para resolver flujos turbulentos a niimeros de Reynolds
relativamente bajos, con lo que su escalabilidad era cuestionable. Esta poca escalabilidad
no se podia garantizar debido a razones de consumo de memoria principalmente, pues
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se estim6 que para una simulaciéon con nimero de Reynolds del orden de cualquiera del
estado del arte actual, se requeriria disponer de una memoria RAM de 1.6 TB.

Esto hecho representa un coste computacional prohibitivo y una mala utilizacion de
los recursos disponibles.

Para ello, ha sido necesaria una labor de estudio y comprension de las diversas partes
del codigo para entender su funcionamiento y detectar con la mayor concreciéon posible,
los puntos débiles a mejorar. Estos puntos débiles son fundamentalmente dos:

= La gestion de la lectura y escritura de los datos.

= La gestion de la memoria necesaria por la méquina en el tiempo de ejecucion.

Estos cambios se abordaran en detalle en estas tltimas secciones de este capitulo.

5.5. Cambios del formato de gestiéon de datos

Desde un primer momento se propuso como objetivo cambiar la manera en la que
los datos se leen y escriben, pues con el formato de almacenamiento de datos empleado
originalmente, Network Common Data Form, NetCDF se comprometia la escalabilidad
del software desarrollado.

5.5.1. NetCDF y limitacién en HPC

es un formato de archivo disenado para almacenar y compartir datos cientificos y de
ingenieria, particularmente aquellos que son multidimensionales y que pueden ser de gran
tamano. NetCDF es ampliamente utilizado en el ambito de la supercomputacion y la
modelizacién numérica debido a su eficiencia en el almacenamiento y manipulacion de
datos complejos.

Su uso, extendido en el ambito de la HPC se debe a las siguientes caracteristicas y
limitaciones:

= Multidimensionalidad: esencial para datos cientificos que involucran variables
que varian en mas de una dimension.

= Multiplataforma: pues los archivos NetCDF pueden ser leidos y escritos emplean-
do equipos con diferentes sistemas operativos o lenguajes de programacion, siendo
una herramienta multiplataforma, no obstante, cabe remarcar que no es un estandar
de almacenamiento de datos.

= Acceso eficiente a los datos: o a los subconjuntos de datos, lo que es esencial
cuando se trata con conjuntos de datos grandes caso particularmente importante en
supercomputadoras, donde el acceso rapido a los datos es crucial para el rendimiento.
Sin embargo, no permite la lectura o escritura en paralelo, lo que compromete una
vez mas la escalabilidad del software y constituye la mayor motivacion para cambiar
de formato de gestion de datos.

» Libreria precompilada y de facil instalacién: siendo esta su mayor ventaja
frente a la alternativa escogida.
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Con todo ello, y contando con la experiencia del tutor, se migr6 todas aquellas partes
del codigo en las que se leen o escriben datos, recogidas en el modulo io.f90.

Concretamente, se cambio y se implementd la siguiente relacion de soluciones, incluidas
en el nuevo modulo 70.F90, adjunto en el anexo.

5.5.2. Conversion a HDF5, implementaciones realizadas y mejo-
ras observadas.

= Archivo de configuracion hre.dat, donde ya solo se incluyen las rutas de los archivos
de entrada y salida, en vez del otro método rudimentario.

= En la inicializaciéon de la simulaciéon, se permite la lectura de datos en paralelo, lo
que conlleva una disminuciéon del tiempo de lectura para la simulaciéon de referencia
(Rer = 180, N;xN;xN, = 512x128x192) de los 10s segundos a los 0.13s.

= Paralelizacion del proceso de escritura, reduciéndolo en la misma medida que el de
lectura.

Con todo ello, ya se observa un incremento en la velocidad de simulacion considerable,
pues para el caso de la simulacion de referencia se consiguidé llegar al punto de flujo
estadisticamente estacionario (10.000 iteraciones) con un tiempo de computacion de unas
15 horas, siendo en el caso del empleo de NetCDF este tiempo superior al dia.

5.6. Memoria

Otro gran punto clave de las mejoras desarrolladas incluyen la reducciéon del consu-
mo de memoria durante la ejecucion del codigo. En primer lugar, se observo el hecho
de que una simulaciéon relativamente pequena en términos de la maquina disponible,
(Re; = 180, N.xN;xN, = 512x128x192) requeria més memoria de la disponible, por lo
que comenzaron las primeras investigaciones con el fin de solucionar esta limitacion a la
escalabilidad del software.

5.6.1. Ahorro de memoria

Por otro lado, se llevaron a cabo simulaciones de prueba donde se observo el consumo
de memoria real observando una reduccién notable en éste, pues a través de los sucesivos
cambios reflejados en las versiones disponibles en el repositorio adjunto, se consiguiod
reducir a 40 GB un consumo de memoria que originalmente suponia 53 GB, es decir, una
reduccioén relativa del 24,5 %.

Es un hecho a resenar que, para el caso de este tipo de simulaciones, a la hora de
resolver el sistema de ecuaciones en el que se fundamenta la simulaciéon, hay dos vertientes
a la hora de la elaboracion del codigo:

» Codigo intensivo en recursos de memoria: en este caso, se almacenan copias del
sistema en cada unidad de procesamiento, por lo que el consumo de memoria puede
imposibilitar el uso del codigo por falta de memoria en el procesador, como ocurre
en el caso del codigo base de este trabajo, lo que impidié su escalabilidad.
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= Codigo intensivo en unidades de procesamiento: en este caso no se requieren copias
del sistema a resolver en cada procesador, pero en cambio, se necesita de mas proce-
sadores trabajando en paralelo, pues la operacion a realizar con la matriz del sistema
(generalmente suele ser invertirla) es méas demandante de recursos al tratarse de una
matriz de mayor tamano.

Se concluyd que por la manera de trabajo del codigo, el paradigma empleado es el
del consumo de memoria pues como se puede observar en el codigo, las estructuras lu-
mesh |[consultar en el repositorio de GitHub adjunto|, contienen una copia del sistema de
ecuaciones al completo.

Fue a partir de ese momento que comenz6 un proceso de estudio y comprension del
c6digo para proponer mejoras y optimizar el c6digo, pues se requeria conseguir los mismos
resultados con una cantidad de memoria sustancialmente bajo, objetivo poco trivial de
detectar en este caso.

A continuacién se recoge una relacion de todos aquellos elementos que se detectaron
y que contribuyeron al desempeno pobre del coédigo original:

= Memoria redundante: Se determin6 que en algunas partes del codigo estaban de-
claradas variables o estructuras de memoria destinadas a la misma funcién pero con
nombre distinto, lo que llevaba a la creacién de memoria redundante que tinicamente
empeora el consumo de memoria del codigo.

= Memoria que no se usa, para uso en serie: el cédigo original, por razones de
versatilidad, se podia usar con un procesador, ejecutando la simulacién en serie, o
bien, en paralelo. Para el caso de estudio debido a la magnitud de las simulaciones
estudiadas, éstas, van a requerir siempre ser ejecutadas en paralelo, por lo que
aquellas estructuras de memoria y variables empleadas en el cédlculo en serie se
retiraron del codigo.

= Memoria no aprovechada: Se observo que existia una gran cantidad de memoria
definida y que no se leia/escribia a la vez, lo que condujo a detectar aquellos procesos
en los que se declaraba memoria para ejecutar una tarea y tras la ejecuciéon no se
volvia a usar. La medida correctiva que se llevd a cabo fue reutilizar esa memoria
en otros procesos una vez que ésta dejase de ser utilizada para su primer cometido.

= Memoria auxiliar reaprovechable, médulo wksp.f90: Tras todas estas tareas
de diagnostico y correccion sobre el codigo, se desarrolld un nuevo modulo, wksp.f90
cuya funcién es la de contener todas aquellas estructuras de memoria reutilizable
para tenerlas es un sélo moédulo de subrutinas y poder controlar méas facilmente el
uso de memoria de todo el cédigo. Ademas estas estructuras al estar definidas una
sola vez en el médulo, se garantiza la no-redundancia de memoria en el cédigo.

Con todo ello, se prepar6 de nuevo una simulacion de referencia que, tras cada cambio
efectuado, mostré la siguiente reduccion de memoria, con una reduccion total del 20 %..

Aunque al realizar de nuevo pruebas de escalabilidad, se observé un nuevo problema:
con el modelo de memoria estatica empleado, habia un error de desbordamiento, es decir,
el codigo seguia requiriendo mas memoria de la disponible en cada procesador. Para
entender este problema en profundidad, se desarrollara la idea a continuacién.
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5.6.2. Memoria estatica vs. memoria dinamica.

Una tarea de las méas importantes a la hora del desarrollo del c6digo objeto de estudio
en este trabajo es la de desarrollar los recursos de software necesarios para que el progra-
ma haga el maximo uso de memoria dinamica posible.

Esto se debe a que en el caso de la memoria dinamica, puede haber reutilizacion
de memoria, pues ésta, tras ser declarada y reservada por el sistema, puede destinarse a
almacenar matrices de dimension variable a demanda, ademaés, se peude almacenar tantos
datos como permita la memoria RAM, mientas que para el caso de la memoria estatica,
no solo no se puede cambiar de dimension, sino que ademas, se almacena directamente en
cada procesador (recuérdese que esta memoria suele ser del orden de Megabytes), por lo
que simulaciones relativamente pequenas ocupardn mas memoria de la disponible. Es por
ello que se cambi6 el tipo de memoria de aquellas estructuras més grandes (recogidas en
wksp.f90) de estatica a dinamica.

5.6.3. De memoria estatica a dinamica

Para ello, se emplea la funcién allocate, que permite definir allocatables, que es el
nombre que reciben aquellas estructuras de memoria, usualmente vectores o matrices
cuando se definen como variables dinamicas.

Ademés, con este cambio, las flags de compilacion para optimizar el codigo resultaron de
mayor utilidad, pues se redujo méas atun el consumo de memoria.

Por tltimo, al ser la memoria dindmica, dejé de haber desbordamientos de memoria del
stack en los procesadores, pues ahora se hace uso del heap, como ocurria en el caso de
emplear memoria estatica.

5.7. Makefile

Una de las tareas llevadas a cabo con bash ha sido la de elaborar Makefiles para
automatizar la compilaciéon de los programas escritos en Fortran de cierta complejidad,
incluyendo los modulos de subrutinas empleados en el programa principal, main.f90.

En general, los makefiles son un tipo de script que se utiliza para automatizar la
construccion de proyectos de software. Se trata de un archivo de texto que contiene una
lista de objetivos, dependencias y reglas.

= Los objetivos son los resultados que se desean crear, en el caso de la simulacion,
compilar un programa escrito en Fortran y que emplea el formato de datos HDFJ,
hecho relevante, pues es necesario de un compilador especial que trabaje con esta
libreria y permita la lectoescritura de los datos en paralelo.

= Las dependencias son los archivos que se necesitan para construir los objetivos, es
este caso un codigo compilado main.o con el que se ejecute el programa principal y
se tenga en cuenta las multiples dependencias.

= Las reglas son los comandos que se utilizan para construir los objetivos, en nuestro
caso, el nombre compilador que se desea usar y las flags u opciones de compilacion
que ofrece el mismo.
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Los cambios e implementaciones en el Makefile destacadas son:

» Organizacion de las rutas de los archivos: organizando los ficheros en directorios
segun su funcionalidad. Al definir las distintas rutas en el Makefile, incluidas las de
las rutas de las librerias como lapack (libreria con las funciones méas utilizadas en
operaciones algebraicas de matrices, optimizadas numéricamente) o fftw3 (para las
transformadas rapidas de Fourier), es mas facil la deteccion de errores en el codigo
debidos a cuestiones de organizacion.

» Compilador hpfbc: necesario para usar el formato HDF5 y usar MPI simultanea-
mente en Fortran.

» Inclusion de los nuevos modulos teniendo en cuenta sus dependencias: tareas llevada
a cabo, por ejemplo, durante el desarrollo del médulo wksp.f90, para poder ser
empleado por el resto del codigo.

= Seguimiento y correccién de errores, menciéon a la memoria: pues con las distintas
flags de optimizacion y de debugging es posible determinar qué variables no se usan
o en qué linea de programa hay un error (recuérdese que Fortran es un lenguaje
compilado y salvo el uso de flags especificas, no alerta de dénde se encuentra el
error).

5.8. Metodologia de validacién, parametros en los que
me fijo

Por dltimo, se llevaron a cabo labores de verificacion previas al lanzamiento de las
simulaciones que constituyen los resultados del presente trabajo. Esta etapa de verificacion
es indispensable, pues debido a la gran complejidad del cédigo, al tratar de optimizarlo,
es frecuente realizar cambios sobre partes del mismo que son clave y por tanto no contar
con un codigo funcional, aunque lo sea en apariencia.

5.8.1. Test sucesivos entre cambios.

Para asegurar un seguimiento adecuado de los sucesivos cambios que se han realizado,
se ha seguido la siguiente metodologia; tras cada cambio, se ha hecho una simulacion
y se han vigilado los parametros clave de la simulacion durante los primeros 500 pasos
temporales, con la finalidad de observar anomalias.

Al tratarse de un cédigo tan complejo, con multitud de moédulos y subrutinas inter-
relacionados, el proceso de modificacién no es trivial, pues cabe la posibilidad de que un
cambio pueda tener consecuencias no esperadas, de aqui que se opte por testear el codigo
tras cada cambio realizado.

5.8.2. Prueba de escalado intermedia.

Durante el proceso de liberacion de memoria redundante, se determiné que hay una
subrutina en la que no se puede sustituir el empleo de la memoria por defecto por memoria
definida en el modulo auxiliar wksp.f90. Se hace la distinciéon entre prueba de escalado
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intermedia y a gran escala porque las pruebas de liberaciéon de memoria antes mencionadas
y la metodologia para las pruebas de escalado intermedias se han llevado a cabo en un
equipo de capacidad computacional moderada/baja, de 80 nucleos y 120GB de RAM
como se ha mencionado.

Ademés, en el modulo timestep.f90 se ha encontrado dificultad para sustituir algunas
matrices por las auxiliares, pues se observé que esto conlleva dos tipos especificos de
problema:

= Kl CFL disminuye a la mitad: este problema se observé que aparece cuando se
modifica unas variables de pequeno tamano que se emplean en el calculo del CFL.
Trae como consecuencia que el CFL es mas pequeno que el correspondiente para la
simulaciéon de referencia, con lo que se simula a un ritmo notablemente mas lento
y en condiciones lejos de las 6ptimas. No obstante se ha dejado como esté, pues el
impacto en el uso de memoria es despreciable, frente al tiempo que se ha empleado
en encontrar una soluciéon que surtiese efecto, con lo que se opta por dejarlo como
trabajo propuesto.

= La simulacién se para: también se observé un comportamiento anémalo al tratar
de eliminar memoria de la subrutina timestep.f90 con lo que se optimizd con la
salvedad de aquellas variables que hacen que el diferencial de tiempo se reduzca
progresivamente hasta hacerse nulo y parar la simulaciéon con un coédigo de error
que indica que se ha alcanzado un flujo estacionario, condiciéon que es imposible de
obtener en este tipo de simulaciones y por tanto, se considera errénea la simulacion.
También se propone como trabajo de optimizacion en el modulo timestep.f90.

5.8.3. Prueba de escalado con simulacién a gran escala

En este apartado se recoge aquella informacion relativa a las pruebas de escalado del
software desarrollado que se han llevado a cabo en equipo de supercomputacién, como
Marenostrum o SuperMUC.

En este caso, y dado que aquellas simulaciones mas grandes consideradas en este
trabajo no se pueden llevar a cabo en el equipo personal del que se ha dispuesto debido
a que no se dispone de memoria suficiente, se han tratado de simular en estos equipos de
altas prestaciones anteriormente mencionados.

Tras haber liberado toda la memoria estatica posible en el codigo, se trataron de re-
crear las simulaciones méas grandes del trabajo de [Yao et al., 2023] con lo que se observo
que el nimero de procesadores necesarios era desorbitado para una simulacion de esas
caracteristicas. Se llegd a la conclusion de que esas simulaciones se podrian recrear, pero
con un coste computacional lejos del 6ptimo. Este sobrecoste computacional se debe a
que la simulaciéon no cabe en la memoria stack de los procesadores, hecho que se solu-
cion6 cambiando la memoria estatica a dinamica. De la misma manera que en la seccion
anterior, tras cada cambio se ejecutaba una simulacién a modo de verificacion del cambio
implementado.

Tras el proceso de migracion de memoria estatica a dindmica, se volvid a recrear
simulaciones de alto coste computacional sin el problema anteriormente mencionado.
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5.8.4. Conclusién del proceso de verificaciéon

A modo de conclusion del proceso de verificacion se expone una publicacion [Piedra-
buena et al., 2023], resultado del empleo de el codigo desarrollado en este presente trabajo
y que muestra la herramienta desarrollada como un medio ttil a la hora de llevar a cabo
experimentos empleando simulaciones DNS en tuberias para estudiar el flujo turbulento.
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Capitulo 6

Desarrollo del médulo de calculo de las
estadisticas

En esta seccion se recoge todo el procedimiento llevado a cabo para el calculo de lo
que constituira los resultados finales de la simulacion.

En el caso de la turbulencia, se emplea el anélisis estadistico debido a la naturaleza
aleatoria y caotica de este tipo de flujo, que sin embargo, exhibe una serie de carac-
teristicas, representadas a través de la media y los distintos momentos estadisticos de
la velocidad en el dominio de calculo propias del flujo estudiado y que es reproducible
mediante experimentacion.

6.1. Objetivo

El objetivo principal es el de, una vez ha sido simulado el flujo, realizar los calculos
correspondientes a su tratamiento estadistico con la finalidad de obtener unos resultados
que se compararan con otras simulaciones de referencia. Asi mismo, también cobra especial
importancia que a lo largo del proceso de desarrollo del moédulo en el que se calculan
las estadisticas se ha tenido en cuenta el impacto de estos operaciones adicionales, que
implican un coste computacional extra en la simulacién con la finalidad de obtener una
solucién sin elementos redundantes y lo mas optimizada posible.

6.2. De la soluciéon numérica a las velocidades medias
y RMS

Tras la aplicaciéon del algoritmo de calculo de las velocidades para cada punto del do-
minio en cada instante temporal, se propone una metodologia de analisis de los resultados
con la finalidad de obtener una serie de conclusiones acerca del flujo estudiado.

En primer lugar, a modo de verificacion de los resultados obtenidos mediante el solver,
se analizan las velocidades y presiones del flujo, a las que se les aplica un tratamiento
estadistico.
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6.2. DE LA SOLUCION NUMERICA A LAS VELOCIDADES MEDIAS Y RMS

6.2.1. Resultados de la simulaciéon. Velocidad en los dominios fi-
sico y espectral

Como resultado de la simulaciéon se obtienen las tres componentes de la velocidad
v = (U,V,W), que, como ya se ha expuesto anteriormente, son variables aleatorias carac-
terizadas por su promedio y sus momentos de distinto orden. Ademas, como método de
estudio —ademas de para la resolucion del sistema de ecuaciones principal— se emplean
herramientas de analisis espectral por comodidad. Tras una descomposiciéon en modos de
Fourier de las velocidades en cada instante temporal, se almacenan los coeficientes resul-
tantes y en primer lugar se promedian para todos los instantes temporales (para calcular
el valor medio) y, por otro lado, se promedia su cuadrado para posteriormente encontrar
el valor RMS de la componente en cuestion de la velocidad, este método se detalla mas
adelante en el capitulo.

Aplicando este proceso a cada una de estas variables del flujo se pueden estudiar en
detalle tras hacer una descomposicion de Reynolds.

Descomposicién de Reynolds.

Esta técnica utilizada en la dinamica de fluidos para analizar flujos turbulentos, per-
mite separar una variable fisica —en este caso, la velocidad— en una componente me-
dia—para el caso de la U— (U) y una componente fluctuante, tal que U = (U) +u’, lo que
facilita el estudio de las fluctuaciones turbulentas alrededor de un valor promedio. Esta
técnica es de gran utilidad a la hora de comprender la complejas interacciones en el seno
del flujo.

Por tanto, para el caso de estudio, se comienza por establecer un método de célculo
para la obtencion de la media y de la fluctuacion turbulenta de de cada componente de la
velocidad, a partir del valor de la velocidad calculado por el solver, v = (U,V,W). Cada
componente de la velocidad representa dicha componente para un instante de tiempo y
para un punto del dominio en concreto, por lo que seré a través de la obtenciéon de multiples
campos de velocidades, que se podra dar un tratamiento estadistico a la velocidad.

1w

u / u?
A pl
W

Figura 6.1: Descomposicion de Reynolds. [Reggente, 2014|

De esta descomposicion se puede concluir que:
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6.3. METODOLOGIA DE EXPORTACION

Velocidad en los dominios fisico y espectral

Como se puede observar en [Willis, 2017|, tras aplicar el algoritmo de célculo de la
velocidad en el dominio de la tuberia, se obtiene un conjunto de coeficientes de Fourier
—representados por su parte real e imaginaria— para cada valor de la discretizacion
radial. A través de una transformada inversa de Fourier de este campo, se puede obtener
el campo de velocidades en variables fisicas: r, para la coordenada radial, 6, para la
coordenada azimutal y z, para la coordenada axial. Con ello, se puede hacer una distincion
entre variables colocadas (hace referencia a la colocacion por modos de Fourier a lo largo
de la coordenada radial cuando se trata de variables en dominio de la frecuencia espacial)
o variables fisicas para referirnos al dominio (r,0,z).

Un hecho destacable es que tras la aplicacion del algoritmo de resoluciéon del campo de
velocidades, estas velocidades se encuentran en variables colocadas, es decir, en el dominio
de Fourier, con lo que a la hora de calcular las estadisticas se buscara emplear la velocidad
en este dominio y no en el fisico en la medida de lo posible, debido al coste computacional
asociado al cambio de dominio. Por otro lado, para el célculo de la presion, se emplean
las variables en el dominio fisico por comodidad, pues el hecho de que cada componente
de la velocidad esté descompuesto a su vez en una serie de coeficientes reales y complejos
representa una complejidad adicional, por lo que a efectos précticos, tras el proceso de
célculo, se dispone de la velocidad en ambos dominios.

6.2.2. Presion, método de calculo

Para el célculo de la presion se ha decidido implementar un algoritmo que recons-
truya el campo de presiones a partir de los resultados del solver, sin conllevar un coste
computacional o un uso de memoria adicional.

Este algoritmo se ha desarrollado a partir de lo expuesto en [Willis, 2017] y de los
calculos representados por la 3.19.

Gracias a ello, ahora se dispone de un campo de presiones tanto en el dominio de
Fourier como en el fisico, andlogamente a como ocurre con la velocidad. Este hecho es
significativo no solamente para validar el campo de presiones, sino para comparar los
turbulent budgets, magnitudes que se presentardn adecuadamente en el siguiente capitulo
de resultados.

6.3. Metodologia de exportacion

El proceso de escritura y exportacion de datos se lleva a cabo en la segunda mitad del
programa sta.f90, en el que se pueden observar todas las funciones de la libreria MPI y
HDF'5 realizar las siguientes operaciones —detalladas en los comentarios del codigo—.

En primer lugar, todos los procesadores envian el dato en cuestion —por ejemplo, la
distribucién a lo largo del radio de la velocidad U— sumando todos los coeficientes de
Fourier que lo representan, el valor de esta suma para cada valor del radio se manda a
un procesador en concreto denominado cominmente master, para finalmente, escribirlo
en un archivo HDF5. Este proceso se realiza en paralelo, pues esta distribucion radial de
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6.4. METODOLOGIA PARA INTERPRETACION CON MATLAB

sumas y la operacion de escritura, se hace de manera distribuida.

Préstese atencion al hecho de que es menos intensivo en memoria almacenar el valor
de una suma para cada r que almacenar todos los coeficientes de Fourier en una matriz,
distribuidas estas matrices a su vez en el dominio radial. Ademés, simplemente dividiendo
el valor de esta suma entre el nimero total de muestras, se obtiene la media de esa
magnitud.

6.4. Metodologia para interpretacién con matlab

Finalmente, los archivos generados con todas las magnitudes exportadas —véase sta.f90
donde se recogen todas las variables calculadas— son leidos del archivo HDF5, interpre-
tados, normalizados por el factor correspondiente y presentados graficamente gracias a
una herramienta de postproceso programada en Matlab, lo que permite automatizar el
proceso de interpretacion de los datos.
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Capitulo 7

Resultados

Este capitulo recoge todo el trabajo dedicado al desarrollo del codigo incluido en el
modulo sta.f90 cuya finalidad es calcular los turbulent budgets y los distintos perfiles de
velocidad caracteristicos de la simulacién, con la finalidad de llevar a cabo un proceso de
validacién por comparacion con otras simulaciones llevadas a cabo por otros grupos de
investigacion de turbulencia en pared.

Se destaca que el nimero de muestras recogidas es de 100, 000 con un tiempo de simulaciéon
aproximado de una semana en el equipo destinado a testeo, de capacidades de computo
moderadas.

7.1. Datos de referencia

En primer lugar, se llevaron a cabo labores de investigacion de trabajos previos sobre
simulacion de flujos turbulentos en tuberias, tomando consciencia de la dificultad técnica
que entrana llevar a cabo esta labor debido a los altos costes computacionales y al hecho
de que es necesario desarrollar herramientas software propias y adecuadas a cada estudio
que se plantee llevar a cabo.

Seguidamente, tras tomar la decision de adaptar un cédigo DNS existente para cumplir
con los requisitos necesarios de escalabilidad, tras la obtenciéon de los primeros resultados,
se procedi6 a buscar bases de datos para llevar a cabo las tareas de validacion de los
resultados [Yao et al., 2023].

Enlace a la base de datos [Yao et al., 2023]

7.2. Perfiles de velocidad y presiéon

Las primeras magnitudes representadas fueron las distribuciones radiales de las medias
y de la perturbacion de la velocidad y la presion. Se recuerda a que la variable aleatoria que
representa cada componente de la velocidad y a la presion se le aplica una descomposicion
de Reynolds para su estudio.
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7.2. PERFILES DE VELOCIDAD Y PRESION

7.2.1. Perfiles de velocidad

A continuacién se representan las magnitudes obtenidas tras la simulacion. En primer
lugar se presenta la velocidad, y cabe destacar que se ha adimensionalizado con la velo-
cidad de friccion U; para expresar v*© = [U[, Uy, U], posteriormente se actuard de igual
manera con la presion, adimensionalizad con la velocidad de friccion al cuadrado UT2 y por
iltimo, se representaran tres ejemplos de turbulent budgets cada uno adimensionalizado
en unidades coherentes.

También es necesario aclarar que cabe esperar, la componente de la velocidad promedio
mas significativa sera la axial, por ser esa la direccion principal del flujo. El promedio en
las direcciones radial y azimutal es nula, y representa inicamente ruido numeérico.

Componente radial de la velocidad U}

6 7><10*18 Velocidad media en direccion radial

— Resultados i
----- Datos de referencia :
4t : :
?"Dz\ O . ¥ : A K '
HHEHCEE N U
- uy = : » = ::: :":'
25 L eI
I S
SR |
41 P
-6 1 L L ‘ ‘
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
1—r

Figura 7.1: Como se puede observar en esta representaciéon la componente radial de la
velocidad promediada, se corrobora que es nula como cabria esperar, siendo obtenido
dnicamente ruido numérico
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7.2. PERFILES DE VELOCIDAD Y PRESION

Velocidad perturbacidn en direccion radial

— Resultados
----- Datos de referencia
0.8
0.6
+
3
0.4}
0.2}
0 ‘ ‘ | | ‘
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Figura 7.2: Se observa que en la regiéon méas cercana de la linea media, la componente de
perturbacion se suaviza, dado que el flujo en esa regiéon se encuentra poco influido por la pared
y se estabiliza. En la region cercana a la pared (1 —r =0,2), se observa que la perturbacion de
la velocidad radial es del orden de un 60 % la velocidad de fricciéon y siendo ésta méxima para
1—-r=0,3, donde se deduce al observar el resto de componentes perturbadas que se sittia una

region con alta intensidad turbulenta, en la pared (1 —r = 0) debido a la condicion de no
deslizamiento encontramos valores nulos.
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7.2. PERFILES DE VELOCIDAD Y PRESION

Componente azimutal de la velocidad U,

6 3<10*3 Velocidad media en direccion azimutal

— Resultados
----- Datos de referencia

-8 I I I I |
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

1—r

Figura 7.3: De manera similar a cémo ocurre con la componente radial, el promedio de la
velocidad azimutal se considera ruido numérico.

5 Velocidad perturbacion en direccion azimutal

— Resultados
Datos de referencia

0 I I I I ]
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Figura 7.4: Para el caso de la velocidad de perturbacién de la componente azimutal de la
velocidad se observa el fenémeno que ya se present6 para la el caso de la velocidad radial, en la
region entre r = 0,2 y r = 0,3 se puede encontrar una region de alta intensidad turbulenta.

Pag. 46



7.2. PERFILES DE VELOCIDAD Y PRESION

Componente axial de la velocidad U}

Velocidad media en direccion axial

20 -
— Resultados
----- Datos de referencia
15+
ibj 10+
5 L
0 | | ‘ ‘ ‘
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

r

Figura 7.5: En esta componente se puede observar que el orden de magnitud es superior a las
demas debido a que es la componente principal del flujo. En la pared es nula debido a la
condicién de no deslizamiento y es creciente a medida que nos acercamos a la regiéon central,
donde el flujo se encuentra menos perturbado.
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7.2. PERFILES DE VELOCIDAD Y PRESION

Velocidad perturbacién en direccion axial

—— Resultados
os5L /N e Datos de referencia
2L
+§N 1 5 L
1L
0.5
0 - | ! | |
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Figura 7.6: En esta figura se puede observar de igual forma que el orden de magnitud es
superior al de las componentes de perturbacion de las otras direcciones principales del flujo. La
tendencia es la opuesta a la de la media, pues en regiones cercanas a la pared donde se
acentian més la influencia de ésta esta componente de la velocidad al igual que las demés es
donde més se desvia de la media debido a la alta intensidad turbulenta. A medida que
observamos regiones cercanas al centro de la tuberia, el flujo se encuentra menos perturbado.
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7.3. TURBULENT BUDGETS

7.2.2. Perfil de la presiéon

Presion media

O _
—— Resultados
----- Datos de referencia
E -0.5
-1 L L L L L
105 104 1073 102 107! 10°
1—r
Componente de perturbacion de la presion
2r —— Resultados
----- Datos de referencia
2150
107° 1074 1073 1072 107! 10°

1—r

Figura 7.7: Se presentan la presion media y su perturbacion, a través de las cuales se puede
identificar una regién en torno al eje axial de la tuberia en el que se observa que la presion
fluctia generando zonas de bajas presiones.

7.3. Turbulent budgets

El término turbulent budget deriva del concepto de balance de energia cinética en la
turbulencia, representada en la ecuacion de conservacion de la cantidad de movimiento
por el tensor de esfuerzos de Reynolds, donde se consideran las fuentes, las transferencias
y las disipaciones de energia turbulenta [Pope, 2000]. Esta ecuacion esté constituida por
varios términos, relacionados cada uno con transitos de energia en el seno del flujo que
hacen que magnitudes como la presion o la velocidad se transporten, o términos que re-
presentan la produccion y disipacion de energia cinética turbulenta, entre otros.

En general, el analisis de los turbulent budgets implica descomponer las ecuaciones de
Navier-Stokes, en términos de términos que representan diferentes fenémenos turbulentos.

El tensor de esfuerzos de Reynolds se descompone en los siguientes turbulent budgets
[Kadu et al., 2020]:

O=Cij+nij+D5'+Dg;+D;'/j+Pij+81'./ (71)

En la 7.1 aparecen los siguientes términos:

» Cj;: término convectivo, nulo [Kadu et al., 2020].
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7.3. TURBULENT BUDGETS

» II;;: correlacion de la deformacion de la presion.
» D?: término de la difusion de la presion.

» D’ difusion turbulenta.

] Dl.Vj: difusion viscosa.

= g;;: término de la disipacion.

» P;;: término de la produccion.

A continuacién se representan algunos de los términos més relevantes, obtenidos a
través de expresiones que implican computar derivadas de la velocidad y la presién pro-
mediadas [Kadu et al., 2020].

7.3.1. Produccion turbulenta.

Produccion turbulenta en direccion axial

0.5
— Resultados
----- Datos de referencia
04+
0.3F
T
A
0.2+
0.1F
0 | | | ‘ |
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

1—1r

Figura 7.8: Se observa tnicamente la componente axial del término de produccién de energia
turbulenta debido a que las otras dos son nulas. Como se puede inferir, en la regién més
cercana a la pared y en la que a partir de la observacion de la pertuirbaciéon de la velocidad
hemos visto que es de alta intensidad turbulenta, es donde mas energia turbulenta se produce,
disminuyendo asintoticamente a 0 en las regiones proximas al eje axial.
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7.3. TURBULENT BUDGETS

Componente radial de la disipacion turbulenta

0
— Resultados
----- Datos de referencia
1.5-0.01
_002 | Ll Ll Ll Ll
1075 1074 1073 1072 1071 100
1—7r
0 Componente azimutal de la disipacion turbulenta
— Resultados
0.02- . Datos de referencia
+<
w _0.04
-0.06
" e Ll Ll Ll
1075 1074 1073 1072 1071 100
1—r
0 Componente axial de la disipacion turbulenta
— Resultados
01 e Datos de referencia
+
W
-0.2
_03 | Ll Ll Ll Ll
1075 1074 1073 1072 1071 100

Figura 7.9: En esta figura se pueden observar las tres componentes de la disipacion viscosa,
donde ademés se pueden observar las diferencias existentes entre sus 6rdenes de magnitud. Su
distribucién radial indica que tienen una mayor presencia en regiones muy proximas a la pared,
noétese 1 —r en escala logaritmica.

Pag. 51
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x1073 Componente radial de la difusion viscosa
2r  ——Resultados y
----- Datos de referencia
g 1T
Q
0O+
-1k | L L Ll e
107° 1074 107° 1072 107! 10°
1—r
Componente azimutal de la difusién viscosa
006F — T — Resultados
Loodl o T, Datos de referencia
QQCD
0.02 -
o . S e
1072 1074 1073 1072 1071 10°
1—7r
Componente axial de la difusion viscosa
Ggl e,
—— Resultados
(SN BRRTLLD Datos de referencia
0Fr
-0.2 Y Y E R UUY E Y,
105 104 103 102 10! 10°

Figura 7.10: Por ultimo se presenta la magnitud que indica la intensidad con la que la que los
efectos viscosos se difunden de la pared al centro de la tuberia. De la misma manera que ocurre
con la disipacién, tiene una mayor presencia en regiones muy proximas a la pared.

7.4. Resultados de especial relevancia

Ademés de los resultados anteriores, que més allé de representar los perfiles de veloci-
dad y presion caracteristicos del flujo y de permitir la obtencion de los turbulent budgets
como parte del proceso de validacion del codigo, se han llevado a cabo diversos estudios y
se han llevado a congresos de &mbito internacional resultados y conclusiones de gran rele-
vancia en el ambito del estudio de flujos turbulentos y de las simulaciones DNS, obtenidos
gracias a la aportacion realizada por el presente trabajo a través del coédigo desarrollado
para simulacion DNS.
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7.4. RESULTADOS DE ESPECIAL RELEVANCIA

7.4.1. Hitos en resolucién espacial.

27 Canal

l)‘- — — — — — — — — — — —

0.5 mresmssnsnn

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
1—r/R

Figura 7.11: En esta figura se observa la distribucion radial del espaciado entre puntos del
dominio de célculo para una simulacién con Re; = 550. En linea azul discontinua se representa
el espaciado entre puntos, siendo éste aproximadamente un 50 % mas grande que la longitud de
Kolmogorov. Por otro lado, se puede observar una linea continua de color azul que representa la

distribucion del espaciado entre puntos de la malla LR, Low Resolution, representativo de la
resolucién espacial del problema y por lo tanto, de la precision de los resultados calculados. Por
altimo, se muestra en color rojo una linea continua representativa del espaciado de malla para

un caso de estudio de mayor resolucion HR, High Resolution donde, como se puede observar
que todos los puntos de la malla se encuentran entre si a una distancia inferior a la mitad de la
longitud de Kolmogorov, lo que se considera un hito y garantia de resultados precisos.
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Case | Line Color
LRF Blue
HRF Red
LRC Black
HRC Green

N

es el espaciado para Canal

es el espaciado para Tuberia
es la longitud de Kolmogorov
es la longitude de Corrsin

Figura 7.12: Se puede observar en la escala de la izquierda el espaciado de malla para un
canal con Re, = 550 y a la derecha el espaciado para el caso de una tuberia. En este caso las
distribuciones se comparan con respecto a la longitud de Corrsin, méas grande que la longitud

de Kolmogorov pero con la diferencia de que L¢ tiene en cuenta la deformacion turbulenta.
Una vez mas se observan que las distribuciones del espaciado entre puntos para el caso de las

mallas generadas para el caso de baja resolucion (LR) son del orden de entre el 5% y el 7% de
la longitud de Corrsin y para los casos de alta resolucion (HR), el espaciado entre puntos se
reduce al entorno dle 3% de Lc, con lo que se anticipa que estas mallas de tan alta resolucion
espacial son capaces de permitir simular resultados con precision.
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7.4.2.

3.5

3.3

3.1

2.9

2.7

2.5

Xi

2.3

21

1.9

1.7

1.5

Modificaciéon sobre la extensién de la subcapa logaritmica
en la capa limite

Lee and Moser 5,200 Channel 0.3<Y<0.5

. Log+ Linear Overlap
Xi=1.106 Y + 1/0.41

 Full Xi Range

» Xi Range to Fit
——Log & Linear Terms
1/Xi=0.384
- Linear (Xi Range to Fit)

I Soy*

K Re,

1
+HO.T. = -+ 5Y+HO.T.,
K

Figura 7.13: En este caso se observa como se ha inferido acerca de la existencia de una ley de
ajuste para la subcapa logaritmica como una combinacién de un término logaritmico y otro
lineal, ajustandose mejor que un ajuste puramente logaritmico y se ha hipotetizado sobre la no
universalidad de la constante de von Karman, pues como se observa, segiin el tipo de ajuste
que se haga (observando un mejor ajuste para solape logaritmico-linal), del codigo y de la
relacién de aspecto de los elementos del dominio, se obtiene un valor de los pardmetros u otro.
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Figura 7.14: En esta figura se observan los dos ajustes, en linea naranja discontinua (sin
considerar términos lineales) se observa que la region de ajuste es menor que si se emplea un
ajuste logaritmico-lineal, representado por la linea continua naranja. Esto aporta una
perspectiva adicional que logra mejores resultados de los logrados con la metodologia existente,

hasta ahora

7.4.3. Hallazgo de un criterio de convergencia objetivo conforme
al Eddie Turnover Time (ETT)

En la siguiente imagen se puede observar la evolucion con respecto al ETT de poner
con detalle. De la figura se extrae que hasta que no transcurren del orden de 50 ETT’s,
la simulacion no se puede dar por convergida adecuadamente, pues la magnitud represen-
tada se encuentra intimamente relacionada con la precision de la solucion alcanzada.
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——180LR
3.25 [k ——180HR

Outer maz(Z),y' ~ 100

50 100 150 200
ETT

Figura 7.15: .

El hecho relevante es que tradicionalmente las simulaciones se ejecutan durante un
periodo de tiempo comprendido entre los 10 y los 20 ETT’s con lo que se concluye que
es manera de proceder (que obedece a criterios de limitacion del uso de recursos compu-
tacionales durante un tiempo demasiado largo) es errénea.
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Capitulo 8

Pliego de condiciones y presupuesto

8.1. Condiciones técnicas y materiales

En cuanto a las condiciones técnicas necesarias del desarrollo del presente trabajo,
se consideran tres elementos: la oficina de trabajo —sito en el Instituto Universitario de
Matemética Pura y Aplicada (IUMPA), ubicado en la Ciudad Politécnica de la innova-
cion— hardware —ordenador personal y equipos de calculo, suministrado por el tutor—
y el software —en su mayoria open source y alguna licencia concreta, especificada en el
presupuesto—.

Las condiciones del puesto de trabajo se detallardn en la seccidon correspondiente a las
condiciones laborales.

El hardware empleado como equipo personal es un ordenador portatil con las siguientes
caracteristicas:

= Marca: MSI.
= Modelo: Stealth 15M.
= Sistema Operativo: Windows 11.

» Procesador: Intel® Core™ i7-1185G7 (4 nucleos / 8 threads, frecuencia desde
1.2GHz hasta 4.8GHz).

» Memoria RAM: 16GB (2 x 8GB) SO-DIMM DDR4 3200 MHz.

= Almacenamiento: 512GB SSD M.2 2280 PCle 3.0x4 NVMe.

» Tarjeta grafica: NVIDIA®) GeForce RTX™ 2060 Max-Q 6GB GDDRE.
= Bateria: Integrada, 56Wh.

= Pantalla: Resolucion FHD de 15.6” con 60 Hx tipo IPS.

s Raton: Estandar.
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8.2. CONDICIONES DEL PUESTO DE TRABAJO

El resto del hardware est4 compuesto por un equipo para testeo del codigo generado,
empleado para supercomputacion a escala reducida y tres supercomputadores.

El equipo de testeo es un ordenador con 80 unidades de proceso y 160GB de RAM.

Los equipos de supercomputaciéon son los supercomputadores MareNostrum, Su-
perMUC y Shaheen II cuyas fichas técnicas exactas actualizadas son (clic sobre el
nombre): MareNostrum4, SuperMUC y ShaheenlI.

En cuanto al software, se han empleado herramientas de desarrollo usuales en este tipo
de trabajos. Se ha empleado Visual Studio Code para el desarrollo de codigo fuente,
las librerias HDF'5 de Ubuntu, el correspondiente compilador hdpfc v Matlab R2021b
para el postproceso de los resultados, todo ello en el entorno del sistema operativo Ubuntu
20.04, con la licencia de estudiante proporcionada por la UPV, el resto de software es
open source.

Para la redaccion de la memoria, se ha utilizado la plataforma de edicién de texto online
Overleaf para la realizacion de la memoria en formato IXTEX.

8.2. Condiciones del puesto de trabajo

Es fundamental tener en consideraciéon los posibles riesgos a los que el autor puede
verse expuesto al llevar a cabo un proyecto de esta naturaleza, dado que estos riesgos
pueden repercutir tanto en el avance del proyecto como en la salud del individuo. Estos
riesgos incluyen:

= Seguridad: Contactos eléctricos.
» Higiene industrial: [luminacién, ruido, temperatura, etc.
= Ergonomia: Fatiga visual y fatiga fisica por la postura de trabajo.

El Real Decreto 488/1997, emitido el 14 de abril, retine los requisitos minimos impres-
cindibles para asegurar la salud y seguridad del autor que desempena tareas que involucran
el uso de equipos con pantallas de visualizacion. A continuacién, se presentan de manera
resumida las condiciones minimas que deben cumplirse en el lugar de trabajo, en estricta
conformidad con este decreto, teniendo en cuenta los riesgos potenciales asociados:

= Equipo: debe considerarse ciertas variables como la luminosidad de la pantalla y
su posicion.

s Periféricos: teclado y raton independiente para aumentar la comodidad del usuario
conforme a criterios de ergonomia. Un monitor externo facilita la visiéon y reduce la
fatiga visual.

= Mesa: debe tener dimensiones suficientes para la colocacion del equipo y del mate-
rial. Debe ser estable.

= Asiento: debe ser apropiado para largos periodos de tiempo asi como libertad de
movimientos. Se debe poder regular la altura y ajustar el respaldo.

= Entorno de trabajo: debe cumplir con los requisitos de espacio, iluminacién, limite
de ruido, rango de humedad, temperatura y emisiones.
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8.3. PRESUPUESTO

8.3. Presupuesto

En esta secciéon se proporciona un presupuesto destinado a la ejecucion del proyecto.
Para su elaboracion, se consideraran tanto los costes de la mano de obra como los re-
querimientos de equipamiento necesarios para llevar a cabo las tareas. A continuacion, se
exponen los gastos generales, los margenes de beneficio de la empresa y la declaracion del

Impuesto de Valor Anadido (IVA).

8.3.1. Coste de personal

El coste de personal es el correspondiente al autor de este trabajo y al tutor académico.
El coste es proporcional a las horas dedicadas al proyecto por parte del autor, donde se
recogen las horas de realizacion de los diferentes estudios mostrados como la redaccion de
la memoria del Trabajo de Fin de Master. Teniendo en cuenta que el TFM abarca 13,5
créditos,y que segun el Plan Bolonia cada crédito son 25 horas de trabajo, por lo que en
total se corresponden a 337,5 horas invertidas. Estas horas se desglosan de la siguiente
manera:

= Desarrollo software: 240 horas
» Postproceso: 27.5 horas

s Redaccion de memoria: 70 horas

En la Tabla 8.1 se muestra el coste de cada trabajador y el total de la mano de obra.
Se considera un sueldo de 21€ /h para el autor y una asignacion de 29.5€ /h para el tutor.

Concepto | Tiempo [h] | Sueldo [€/h] | Valor €]

Autor 337.5 21 7 087.50
Tutor 30 29.5 885.00
Total 7 972.50

Tabla 8.1: Coste de mano de obra

De esta forma, se obtiene que el presupuesto para la mano de obra suma un total de
SIETE MIL NOVECIENTOS SETENTA Y DOS EUROS CON CINCUENTA
CENTIMOS (7 972.50 €)

8.3.2. Coste de equipo informatico

Otro de los costes del proyecto son los equipos informaticos y los softwares utilizados.

El equipo que se ha utilizado para la realizacién del proyecto es un ordenador portAtil
MSI Stealth 15M, cuyo valor de compra fue de 1 700.00 €. Teniendo en cuenta que
se compré el equipo hace 3 anos y asumiendo una amortizacion del 20 %, el coste de
amortizacion es CAjqriqri1 = 1020,00 €.
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En cuanto al software utilizado, el coste es el correspondiente a una licencia anual de
Matlab, el resto representa un coste nulo por ser todo open source.

Concepto | Valor [€]

Ubuntu 20.04 0

MATLAB 400

Microsoft Visual Studio Code 0
ATEX 0

Portatil | 1 020.00
Total 1420

Tabla 8.2: Coste de soporte computacional

El coste del soporte computacional es de MIL CUATROCIENTOS VEINTE
EUROS (1 420€).

8.3.3. Presupuesto total del proyecto

El presupuesto total del proyecto queda representado en la siguiente tabla:

Concepto Valor [€]]

Coste de personal 7972.50
Coste computacional 1 420.00
Gastos generales (14 %) 1 362.01
IVA (21%) 2 258.45

Total 13 012.96

Tabla 8.3: Coste total

El coste total del proyecto es de TRECE MIL DOCE EUROS CON NOVENTA
Y SEIS CENTIMOS (13 012.96 €).
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Capitulo 9

Trabajos futuros

Tras el proceso de desarrollo de la herramienta de simulacién se han detectado puntos
de mejora a implementar, no implementados durante la realizaciéon del presente trabajo
debido a limitaciones temporales.

= Hacer reshape a las matrices mas grandes del sistema aprovechando que han sido
declaradas en memoria dindmica para almacenar elementos de menor tamano, para
evitar declararlos y reducir su coste asociado en memoria.

= Analizar con mayor profundidad la algoritmia aplicada en el proceso de resolucién
del campo fluido con la finalidad de acelerar el codigo y reducir su consumo de
memoria.

= Hacer una guia de uso con las mejoras implementadas para que en trabajos sucesivos
el desarrollador pueda continuar con el trabajo mas rapidamente.
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Capitulo 10

Conclusiones

Finalmente, se concluye que:

= Se han desarrollado herramientas eficientes de simulaciéon y de postproceso para una
simulacion DNS con resultado satisfactorio de acuerdo con la finalidad académica y
didéactica de un Trabajo Fin de Master.

= Se han cumplido los objetivos de aprendizaje de la fisica de la turbulencia y de su
estudio a través de la interpretacion de los resultados y de la interpretacion de los
diferentes algoritmos de resolucién implementados.

= Se ha ganado una vision mas global de los métodos estadisticos para el estudio de
la turbulencia a través del promediado de las magnitudes calculadas para el calculo
de los turbulent budgets.

= Se ha aprendido a programar en Fortran haciendo uso de la libreria para céalculo
paralelo MPI, sirviendo de apoyo al proceso de aprendizaje sobre el uso del calculo
en paralelo en simulaciones destinadas a estudiar la turbulencia.

= Se ha adquirido la habilidad de trabajar con equipos remotos de capacidades de
computacion avanzadas.

= Se ha garantizado la escalabilidad de un cédigo gracias al empleo de memoria diné-
mica.

= Se han cumplido con los objetivos de desarrollo en plazo tras establecer la metodo-
logia de de trabajo semanal.

Ademas, es de especial interés que estos trabajos han sido expuestos en distintos con-
gresos como FEuropean Turbulence Conference 18, celebrada en Valencia, la 2" Spanish
Fluid Mechanichs Conference, en Barcelona, la iT% Conference of Turbulence X en Italia
y en noviembre de 2023 se expondra en el Annual Meetin of the American Physical Society
Division of Fluid Dynamics que tendra lugar en en Washington y recibira a més de 3500
asistentes de todo el mundo.

Por ultimo es necesario destacar que gracias al desarrollo de la herramienta presentada
en este trabajo se ha formado parte de un equipo internacional conformado por expertos
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de gran relevancia en el campo del estudio de la turbulencia, participando de manera
colaborativa con entidades como el K'TH Royal Institute of Technology en Suecia, el Illinois
Institute of Technology en Estados Unidos o la King Abdullah University of Science and
Technology en Arabia Saudi.

Aunando todos estos factores, se han conseguido lograr todos los objetivos propuestos
de manera satisfactoria, logrando ademas la obtenciéon de unos resultados que han tenido
una repercusion directa en el estado del arte del estudio de la turbulencia durante el
periodo de 2022 y 2023, etapa en la que se ha llevado a cabo este Trabajo Final de
Maéster.
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