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Abstract

Die Intension dieser Arbeit ist es, mit Hilfe der Lattice-Boltzmann-Methode einen Vergleich
zwischen der automatischen Code Generierung und dem Gebrauch eines High-Performance
Computing (HPC) Frameworks zu ziehen. Die Lattice-Boltzmann-Methode wird verwendet
um numerische Stromungssimulationen durchzufithren. Da die Lattice-Boltzmann-Methode
einen hohen Rechenaufwand bendtigt, zeigt diese Arbeit mit Hilfe dieser zwei unterschied-
lichen Herangehensweisen die verschiedenen Moglichkeiten zur Umsetzung und Implemen-
tierung der Lattice-Boltzmann-Methode und vergleicht die beiden Verfahren anschlieffend
miteinander. Zuerst werden die Grundlagen der Lattice-Boltzmann-Methode erklart. Zur
genaueren Betrachtung der Lattice-Boltzmann-Methode werden die Testfélle des Poiseuille
Channel Flow und der Lid-driven-Cavity Flow gewéahlt und erlautert. Nach einer Einfithrung
in die doménenspezifische Sprache (DSL) ExaSlang, wird die Implementierung der Lattice-
Boltzmann-Methode und der beiden Testfille in ExaSlang aufgezeigt. Darauthin folgt eine
Einsicht in das HPC Framework wal.Berla und die Implementierung der beiden Testfélle in
Verbindung mit der Lattice-Boltzmann-Methode in wal.Berla. Anschlieflend werden die ver-
schiedenen Losungswege nebeneinander gestellt und ausgewertet. Hierbei steht nicht allein
die Performance der beiden Methodiken im Vordergrund, sondern ein Vergleich der Bedien-
barkeit, Komplexitéit, Flexibilitdt und das Aufzeigen der Vor- und Nachteile dieser beiden
Methoden.
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1 Einleitung

Bei der Losung grofer numerischer Probleme, dem einfachen Verarbeiten von grofen Da-
tenmengen oder dem Modellieren und Losen von komplexen Systemen, kann ein einzelner
Rechner schnell an seine Grenzen geraten. Um das Verhalten eines Fluids zu testen, werden
aus Kosten- und Zeitgriinden verschiedene Stromungen und Kollisionsmodelle durch Simula-
tionen umgesetzt. Die Bewéltigung dieser Aufgabenstellung in einer absehbaren Zeit fiihrt zu
einem hohen Bedarf an Rechenleistung.

Um den immer grofer werdenden Rechenaufwand gerecht zu werden, entwickelte sich mit der
Zeit das High-Performance Computing (HPC). Anstatt der Nutzung eines einzelnen Rech-
ners, welcher beim Losen dieser komplexen Aufgaben nicht mehr ausreichend war, begann
man mehrere Rechner zu einem Rechnerverbund zu vernetzen. Dieser Rechnerverbund verfiigt
iiber eine erhohte Rechnerkapazitdt und kann durch parallelisierte Arbeiten grofse Probleme
effizienter 16sen. Wenn man die Hardwarestruktur des Rechnerverbundes kennt, kann man
die Software an diese Hardware anpassen. So kann man fiir einzelne Problemstellungen ein
HPC Framework entwickeln. Dieses HPC Framework beinhaltet Spezifikationen und Opti-
mierungen, die sich nach der Hardware richten und fiir eine noch bessere Performance sorgen
sollen. Ein HPC Framework wird allerdings nicht nur verwendet um die Parallelisierung der
Arbeitsschritte zu optimieren. Meist macht es auch Sinn eine anwendungsfreundliche Umge-
bung fiir den Benutzer zu schaffen, welcher dieses HPC Framework benutzen will, ohne die
genauen Kenntnisse der Hardware und einzelnen Optimierungsschritte genau zu kennen. Die
Néahe des HPC Frameworks zur Hardware ist nicht nur ihr grofter Vorteil, sondern auch ein
grofser Nachteil. So muss die Software bei einem Hardwareaustausch neu tiberarbeitet und an
die neuen Strukturen angepasst werden. Diese Anpassungen im Code sind meist recht zei-
tintensiv und verlangen vom Programmierer ein genaues Verstédndnis der Hardware und des
HPC Frameworks, um die nétigen Anderungen im Code vorzunehmen. AnschlieRend miissen
diese Anpassungen beziiglich der Korrektheit des Codes iiberpriift werden und hinsichtlich
der Performance erneut getestet und eventuell wieder neu angepasst werden.

Eine andere Herangehensweise, um z.B. ein konkretes Problem der Strémungsmechanik effek-
tiver simulieren zu konnen, ist die Verwendung einer geeigneten doménenspezifischen Sprache
(DSL). Eine DSL ist eine Sprache, die an eine explizite Problemstellung angepasst ist und
welche dann innerhalb einer bestimmten Doméne gewisse Probleme l6sen kann. Durch die
Adaption der Sprache an die Doméne und die Problemstellung lassen sich hier viele Vereinfa-
chungen und Optimierungen durchfithren, welche auch zu einer besseren Performance fiihren
konnen. So konnen unter anderem Datenstrukturen vereinfacht werden und Routinen pro-
grammiert werden, welche auf diesen Datenstrukturen effizienter arbeiten. Anschliefsend wird
mittels eines Compilers aus der DSL ein ausfithrbarer Code generiert. In diesem Fall wird der
ExaStencils Compiler verwendet. Der hierbei generierte Code ist dann zusétzlich auch noch
unabhéngig von der Hardware und muss bei einem Hardwareaustausch nicht neu iiberarbei-
tet, sondern nur erneut mit Hilfe des Compilers iibersetzt werden. Um nun die beiden oben
genannten Methodiken miteinander vergleichen zu kénnen, wurde hier die Lattice-Boltzmann-
Methode zur Hilfe genommen. Die Lattice-Boltzmann-Methode ist eine Verfahren zur Losung
und Simulation von verschiedenen Stromungen und die Grundlage des hier angestrebten Ver-
gleichs und muss deshalb zuerst genauer betrachtet werden. Als Testfille fiir die Lattice-
Boltzmann-Methode werden der Poiseuille Channel Flow und der Lid-driven-Cavity Flow [4]
ausgewdhlt und genauer erldutert. Die ndchste Aufgabe, die hier zu erledigen ist, besteht dar-
in die Lattice-Boltzmann-Methode und die Testféille in einer geeigneten DSL, in diesem Fall



ExaSlang, zu programmieren. Anschlieffend kann der Code generiert, ausgefiihrt und die Er-
gebnisse zum Vergleich ausgegeben werden. Die Vorgehensweise bei der Erstellung des Codes
in ExaSlang und deren Funktionsweise ist einer der Hauptbestandteile dieser Arbeit. Ein wei-
terer Schwerpunkt, auf den anschliefend genauer eingegangen wird, ist das HPC Framework
wal.Berla(widely applicable lattice Boltzmann from Erlangen) [8]. Dieses Framework verfiigt
bereits tiber Spezifikationen und Moglichkeiten zur Simulation der Lattice-Botzmann Metho-
de. Hier besteht die Aufgabe darin, die beiden Testfélle in das HPC Framework einzubauen,
in dem man bereits vorhandene Funktionen nutzt und diese an die Problemstellung anpasst.
Nach diesen ganzen Vorbereitungen kann die Auswertung der zwei Losungswege erfolgen. Ziel
ist es hier nicht nur die Ergebnisse und die Performance zu vergleichen, sondern auch die
Bedienbarkeit, Komplexitdt und Flexibilitdt der beiden Losungswege genauer zu betrachten.



2 Die Lattice-Boltzmann-Methode

2.1 Allgemeine Theorie
Das FHP-Modell, auch als Lattice Gas Cellular Automata (LGCA) [9] bekannt, wurde 1986

von Uriel Frisch, Brosl Hasslacher und Yves Pompeau entwickelt und gilt als Vorreiter der
Lattice-Boltzmann-Methode. Hierbei wird der Raum in Zellen diskretisiert. Auf den Gitter-
punkten der Zellen befinden sich die Partikel, welche das Gas simulieren sollen. Die einzelnen
Partikel wiederum kdénnen sich nur in eine diskrete Richtung bewegen. Der Zustand in einer
Zelle ist boolisch, das heiftt in diesem Fall, dass entweder ein Partikel existiert, welches in
eine bestimmte diskrete Richtung stromt oder nicht. Jeder einzelne Zeitschritt kann dann
wiederum in zwei Schritte unterteilt werden. Zuerst kommt der Strémungsschritt in dem sich
die Partikel entsprechend ihrer Geschwindigkeit und Richtung in eine Nachbarzelle bewegen.
Im zweiten Schritt, dem Kollisionsschritt, werden die Kollisionsregeln umgesetzt. Die Kolli-
sionsregeln gewahrleisten unter anderem die Massen- und Impulserhaltung, welche in einem
geschlossenen System, wie es in dieser Arbeit auch der Fall ist, gelten miissen. Der Masse-
nerhaltungssatz besagt, dass sich die Masse nicht spiirbar verdndert, wenn das System iiber
keine Quellen oder Senken verfiigt. Der Impulserhaltungssatz oder auch Impulssatz stellt si-
cher, dass in einem geschlossenen konstanten System, der Gesamtimpuls konstant ist. Aus
dem LGCA lésst sich dann die Boltzmann Gleichung ableiten. Diese geht unter bestimmten
Bedingungen und Grenzwerten in die Navier-Stokes Gleichungen iiber.

Die Lattice-Boltzmann-Methode kann man dann als Erweiterung des LGCA sehen. Hierbei
ist die grundlegendste Anderung der Austausch der boolischen Zusténde der Partikel, durch
Partikelverteilungsfunktionen (PDFs). Die Lattice-Boltzmann-Gleichung [3|, die sich daraus
nun ableiten lisst, lautet!:

Fol@ + 60t 0+ 68) — [o(@5,0) = QuE0) q=0,..,(Q — 1), (2.1)

fq ist die g-te Komponente der PDF, Z; ist der Ort der j-ten Gitterzelle, ¢, ist die g¢-te
diskrete Gittergeschwindigkeit des Modells, 0t ist die Zeitschrittlinge und €, ist die g¢-te
Komponente des Kollisionsterms. @) steht fiir die Anzahl an diskreten Gittergeschwindigkeiten
und ist abhéngig von der Wahl des Models. Da in dieser Arbeit ausschlieflich 2D-Simulationen
verwendet wurden, wird auch nur das d2q9-Modell vorgestellt. Auf das d2¢9-Modell wird in
der Abb. 2.1 noch einmal genauer eingegangen.

!Die Notation, die in dieser Arbeit beniitzt wird, ist von der Bachelorarbeit von Christoph Rettinger [6]
und der Dissertation von D. Bartuschat [1] {ibernommen.
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Abbildung 2.1: Das d2¢q9-Modell

In der dDgQ-Notation steht das D fiir die Dimension und das @) fiir die Anzahl der diskre-
ten Geschwindigkeiten. Es gibt 4 diskrete Gittergeschwindigkeiten fiir die horizontalen und
vertikalen Nachbarzellen sowie 4 diskrete Gittergeschwindigkeiten fiir die 4 diagonalen Zellen
und eine diskrete Gittergeschwindigkeit im Zentrum. Die diskreten Gittergeschwindigkeiten
fiir das d2¢9-Modell lauten:

(0,0), q€{C}
Cq = 1§ (£¢,0),(0,£c) qe{E,N,W, S} (2.2)
(£e, £0), qe {NE,NW,SW, SE}

¢ steht fiir die Gittergeschwindigkeit, welche sich aus der Division der Lange einer Zelle dz,
durch die Dauer eines einzelnen Zeitschrittes 0t ergibt. In diesem Fall setzen wir 6t = 1 und
0x = 1. Durch diese Vereinfachung erhélt man fiir die Gittergeschwindigkeit ¢ = g—;, sodass
c =1 ist.

Die Lattice-Boltzmann-Methode besteht nun darin, die Lattice-Boltzmann-Gleichung aus Gl.
2.1 in jedem Zeitschritt aufzulésen. Hierfiir wird die Lattice-Boltzmann-Methode in zwei Teil-
schritte unterteilt, den Kollisionsschritt und den Stromungsschritt. Bevor auf die einzelnen
Teilschritte genauer eingegangen werden kann, muss man zuerst die makroskopischen Eigen-
schaften, also die Dichte des Fluids und dessen Geschwindigkeit in x-Richtung und in y-
Richtung betrachten. Diese Eigenschaften der PDFs, kann man durch die Lattice-Boltzmann-
Gleichung in GI. 2.1 als Momente der Geschwindigkeit aus den PDFs berechnen. Diese Ope-
rationen sind fiir jede Zelle lokal berechenbar. Fiir die makroskopische Dichte g des Fluids in
einer Zelle ergibt sich dann das folgende Moment 0-ter Ordnung;:

o(j,t) = Zﬁ}(@'»t) (2.3)

Aus dem Moment 1-ter Ordnung fiir die Dichte kann man dann die Geschwindigkeit des Fluids
einer Zelle ableiten. Das Moment 1-ter Ordnung fiir die Dichte ist folgendermafen definiert:

0T, ). t) = Y fol @, 1), (2.4)
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Das Produkt aus der Dichte ¢ und der Geschwindigkeit u ergibt sich, durch das Aufsummieren
der Produkte der einzelnen PDFs f; mit den Gittergeschwindigkeiten der unterschiedlichen
Richtungen.

Bei inkompressiblen Fluiden, wie sie in dieser Arbeit simuliert werden sollen, ist die Dichte p
nicht vom Druck abhéngig. Stattdessen wird in den meisten Fallen und auch in dieser Arbeit
fiir die Dichte ¢ = 1 angenommen, um ein inkompressibles Fluid zu beschreiben. Durch diese
Vereinfachung kann man nun die Gl. 2.4 weiter auflésen und erhélt dann fiir die Geschwin-
digkeiten in x-Richtung und y-Richtung:

(7, 1) qu zj,t) (2.5)

Vektor @ steht hierbei fiir die Geschwindigkeiten in x-Richtung und y-Richtung.
Im Testfall des Poiseuille Channels veréndert sich die Berechnung der Geschwindigkeit durch
die Einwirkung einer externen Kraft.

>_n

u(7;,t) qu (7, 1)Cq + (2.6)

Die externe Krafteinwirkung wird hier durch den Vektor @ dargestellt.

Nachdem die makroskopischen Eigenschaften nun bekannt sind, werfen wir einen Blick auf
die zwei Teilschritte der Lattice-Boltzmann-Methode und wie diese makroskopischen Eigen-
schaften hierbei umgesetzt werden.

2.1.1 Kollisionsschritt

Zuerst wird der Kollisionsschritt durchgefiihrt. Hierbei werden die Kollisionsregeln umgesetzt.
Die Formel, welche den Kollisionsschritt umsetzt lautet:

f;(fjvt) :fq<xjv )+Q (%7 ) (2‘7)

Hier wird der Kollisionsterm €,(Z;,t) zu den PDFs f,(Z;,t) addiert. Das aktualisierte Ergeb-
nis zeigt die PDFs nach dem Kollisionsschritt f(7;,t).

Der Kollisionsterm, der in der Gl. 2.7 dazu addiert wird, spielt eine entscheidende Rolle
bei der Lattice-Boltzmann-Methode [2]. In dieser Arbeit wird ausschlieflich der Bhatna-
gar—Gross—Krook (BGK) Operator als Kollisionsterm verwendet. Der BGK Operator lautet:

——(f = f) (2.8)

\HH

7 ist die Relaxionszeit und muss im Intervall von [0, 2] liegen. Der Kollisonsterm ergibt sich



durch Multiplikation von —% mit der Differenz aus den PDFs f und der Equilibriumsfunktion

feq, welche aus der Maxwell-Boltzmann-Verteilung gefolgert werden kann. In dieser Arbeit
wird ausschlieklich das Single-Relaxation-Time (SRT) Modell verwendet, somit gibt es nur
eine Relaxationszeit. Die Relaxationszeit 7 wiederum héngt wie folgt direkt mit der Viskositét
v des Fluids zusammen:

Die Equilibriumsfunktion selbst stellt sich dann folgendermafen dar:

(0, = w0+ (6 @) + 5 (G ) — oy (i) (210)

4 2
: 2c; 2cz

U steht weiterhin fiir die Geschwindigkeit des Fluids,p fiir die Dichte und ¢, fiir die Gitterge-
schwindigkeit. Die Schallgeschwindigkeit cs erhélt man durch folgende Gleichung:

1
Cs = ﬁc (2.11)

Die Schallgeschwindigkeit ¢, ist somit abhéngig von der Gittergeschwindigkeit ¢. Der Druck
pwiederum héngt dann folgendermafsen direkt mit der Schallgeschwindigkeit und dem Druck
zusammen:

p(F;) = cio(i;) (2.12)

Die Gewichtungen w, der ¢ unterschiedlichen Richtungen lauten fiir das d2¢9-Modell:

, firqe{C}
. fiir g€ {E,N,W,5) (2.13)
fiir g € {NE, NW, SW, SE}

O Ol

wq:

-

6

Um den Strom mit einer externen Kraft anzutreiben, wie es im Testfall des Poiseuille Channels
auftritt, muss dem Kollisionsschritt aus Gl. 2.7 eine Kraftkomponente hinzugefiigt werden:

— —

fo = fo—w(f — f) + 3wgee, - a (2.14)

a steht hierbei fiir den Kraftvektor, welcher auf die Zellen einwirkt. Die y-Komponente des
Vektors ist null, da nur eine Krafteinwirkung in x-Richtung auftreten soll.



2.1.2 Stromungsschritt

Beim Stromungsschritt wird die Stromung der Partikel in eine Nachbarzelle umgesetzt. Be-
trachtet man nun die Lattice-Boltzmann-Gleichung GI. 2.1 représentiert der linke Teil der
Gleichung die Wanderung der Partikel, also in unserem Fall die PDFs f, in der Gitterrichtung
¢q- Aus der Gl. 2.2 kann man erkennen, dass die PDFs f, pro Zeitschritt nur in die direkt
anliegenden Nachbarzellen stromen konnen. Daraus ergibt sich fiir den Stréomungsschritt fol-
gende Gleichung:

Fol @) + Gyt + 8t) = f1(Z),8) (2.15)

J; steht hier fiir die PDF nach dem Kollisionsschritt. Zur Verdeutlichung der Wanderung der
PDFs folgt in Abb. 2.2 ein Beispiel dafiir, in welche Nachbarzellen sich die PDFs nach einem
Stromungsschritt befinden.

Stromungsschritt

\%
N

=5,

STEEIE N

Abbildung 2.2: Strémungsschritt

2.2 Randbehandlung

Die Randbehandlung bei der Implementierung von unterschiedlichen Modellen und Testféllen
ist auch bei der Lattice-Boltzmann-Methode ein entscheidender Faktor. So ben6tigt man bei
dem Stromungsschritt, in dem die PDFs einer Zelle in die unterschiedlichen anliegenden Nach-
barzellen weiter stromen, bei einem d2¢9-Modell die 9 anliegenden Nachbarzellen. Falls wir
uns jedoch neben einer der Randzellen befinden, miissen wir diese vorerst extra behandeln.
Die Umsetzung der Randbehandlungen erfolgt mit Hilfe eines Ghostlayers. Die verschiedenen
Testfalle bendtigen allerdings nicht nur ein Ghostlayer zur Umsetzung der Lattice-Boltzmann-
Methode, sondern auch ein unterschiedliches Verhalten an den Randzellen, um die verschiede-
nen Stromungen zu simulieren. In dieser Arbeit werden ausschlieflich die zwei verschiedenen
Randbehandlungen der No-Slip-Randbedingung und der periodischen Randbedingung ver-
wendet, um die zwei Testfille des Poiseuille Channels und der Lid-Driven-Cavity zu simulieren.



2.2.1 No-Slip-Randbedingung

Eine No-Slip-Randbedingung bedeutet, dass die Geschwindigkeit des Fluids an den Réndern
gleich null ist. Die PDFs, welche direkt neben den Réndern liegen und in Richtung der Rén-
der zeigen, stromen gegen die Wand und werden von dieser ohne Verlust bei der Kollision
reflektiert. Bei der Implementierung eines konkreten Falles bedeutet dies, dass z.B. die Parti-
kel einer Zelle, welche in die Nordwest-Richtung flieflen, im néchsten Zeitschritt in derselben
Zelle in die Stidost-Richtung fliefken. Siehe Abb 2.3 fiir eine Illustration der Randbedingung.

no-slip Randbedingung

Nordwand Nordwand

V

Abbildung 2.3: No-Slip-Randbedingung

2.2.2 Periodische Randbedingung

Die Periodische Randbedingung ist die zweite Randbehandlung, welche hier vorgestellt wird
und kommt nur in dem Testfall des Poiseuille Channels vor. Hierbei stromen die Partikel einer
Zelle, an dem Rand an dem die Periodische Randbedingung vorkommt, in die Randzelle des
gegeniiberliegenden Randes. Durch diesen Effekt wird eine Periodizitdt erzeugt. Ein konkretes
Beispiel zur Verdeutlichung der periodischen Randbehandlung folgt in der Abb. 2.4.

periodische Randbedingung

Nordwand ) Nordwand
||

4

Abbildung 2.4: Periodische Randbedingung
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3 Testfalle

Um die Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode zu validieren, benotigen wir einen
Testfall. Dieser wird anschlieffend in ExaSlang und in walLBerla umgesetzt und simuliert. Der
Testfall wird wahrend der Ausfiihrung graphisch iiberpriift und zur genaueren Auswertung in
Ausgabedateien geschrieben. Der Poiseuille Channel und die Lid-Driven-Cavity werden hier
als Testfédlle behandelt. Da beide Testfdlle den Strom unterschiedlich antreiben, interessiert
uns die genaue Umsetzung dieser beiden Testfille.

3.1 Poiseuille Channel

Da in dieser Arbeit ausschlieflich 2D-Simulationen durchgefiihrt werden, wird der Poiseuille
Channel Testfall auch nur mit zwei Dimensionen getestet. Der Poiseuille Channel ist dann
ein Kanal mit einer gegebenen Hohe unendlichen Liange. Durch den Kanal flieft das Fluid in
diesem Fall von Westen nach Osten. Ein Beispiel fiir einen Poiseuille Channel folgt in Abb.
3.1.

Poiseuille Channel

No-Slip-Randbedingung

: — :
e N a
n
j AN d
o /\ b
b 7 N -
i 5 Geschwindigkeitsprofil d
5 L i
h Y n

c
h ¢ g
e > rd ﬁ
% g

No-Slip-Randbedingung

Abbildung 3.1: Poiseuille Channel

Die entscheidenden Kriterien sind die Randbehandlung, das Verfahren um den Strom anzu-
treiben und die Umsetzung in ExaSlang und in wal.Berla. An dem nérdlichen und siidlichen
Rand haben wir eine No-Slip-Randbedingung und am westlichen und 6stlichen Rand eine pe-
riodische Randbedingung. Die No-Slip-Randbedingung und die periodische Randbedingung
wurden in Kapitel 2.2. bereits genauer erlautert. Um den Strom anzutreiben wird fiir den
Poiseuille Channel eine zusétzliche externe Krafteinwirkung benotigt. Diese Krafteinwirkung
wirkt in x-Richtung auf das Fluid ein und versetzt es somit in Strémung.
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3.2 Lid-Driven-Cavity

Der Lid-Driven-Cavity Testfall ist eine Box gefiillt mit einer Fliissigkeit. An dem West-,
Stid- und Ostrand haben wir eine No-Slip-Randbehandlung. Der Nordrand weifst dagegen
eine konstante Geschwindigkeit von Westen nach Osten in der x-Richtung auf, welche die
Fliissigkeit im Inneren zum Zirkulieren bringt. Ein Beispiel fiir den Lid-Driven-Cavity Testfall
findet man nachfolgend in der Abb. 3.2.

Abbildung 3.2: Lid-Driven-Cavity mit einer zirkulierenden Fliissigkeit, welche durch die an-
liegende konstante Geschwindigkeit am Nordrand hervorgerufen wird?

3http://www.nacad.ufrj.br/~rnelias/gallery /cavity.html
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4 Code Generierung

Oft wird ein Code iiber Jahre von Hardwarespezialisten an die Hardware angepasst und
durch das Wissen iiber die Hardware optimiert. Durch die vielen Spezifikationen lasst sich
die Performance stark steigern. Um das notwendige Wissen iiber die Hardware in Erfahrung
bringen zu kénnen, dauert es allerdings oft Jahre. Wenn die Hardware ausgetauscht wird oder
gleich versucht wird den Code auf einem anderem HPC Cluster zu {ibersetzen, muss der Code
erst iiberarbeitet werden. Der Code muss an vielen Stellen an die neue Hardware angepasst
und erneut optimiert werden. Dies wiederum erfordert ebenfalls einen grofen Zeitaufwand.
Eine Mogliche Losung fiir dieses Problem ist die Verwendung einer DSL um den Algorith-
mus und die Implementation voneinander zu trennen. Mit Hilfe einer DSL ist es moglich
gewisse Probleme innerhalb einer Doméne einfacher und effizienter zu 16sen. So kénnen bend-
tigte Datenstrukturen oder Algorithmen speziell auf die Problemstellung angepasst werden.
Anschliefsend wird mit einem DSL Compiler Programmcode generiert. Bei einem Hardware-
austausch geniigt es dann mit Hilfe des Compilers den Code neu zu generieren. Durch die
vielen Spezifikationen sowie der abgegrenzten Doméne wird schnell ersichtlich, was innerhalb
dieser Doméne moglich ist und was erforderlich ist, um z.B. ein neues Modell innerhalb dieser
Doméne einzufiihren.

4.1 ExaSlang

ExaSLang ist eine DSL, welche entwickelt wurde um partielle Differentialgleichungen mittels
Mehrfachgittern numerisch zu 16sen. [7] Die ExaSlang Struktur ist in mehrere Layer eingeteilt.
Layer 1 ist das abstrakteste Layer und dient zur Losung von partieller Differentialgleichungen.
Dieses Layer stellt ein eine kontinuieliche Doméne dar und soll die Schnittstelle fiir Anwender
sein, welche nur wenig Programmierkenntnisse besitzen. Layer 2 ermdoglicht eine Diskretisie-
rung der Doméne und der Modelle und ist somit bereits weniger abstrakt. Im Layer 3 werden
zusatzlich algorithmische Strukturen und Parameter zur Verfiigung gestellt und sorgen fiir
eine noch konkretere Darstellugn. Layer 4 ist die konkreteste Ebene. Hier konnen zusétz-
lich noch Paralleliserungen und genauere Spezifikationen im Programm durchgefiihrt werden.
Diese Arbeit wurde ausschlieflich auf der Ebene des Layer 4 umgesetzt. Eine weitere Beson-
derheit von ExaSlang ist die Verwendung von unterschiedlichen Leveln. Die Level helfen bei
der Abbildung der Funktionalitdten und der Gitterstruktur. Mit Hilfe von Schliisselworten
wie finest oder coarsest kann dann innerhalb der Gitterstruktur auf die unterschiedlichen
Granularitdten zugregriffen werden. Die genauen Datenstrukturen , welche ExaSlang bietet
und welche in dieser Arbeit benotigt werden, werden im néchsten Kapitel genauer vorgestellt.
Bevor der ExaSlang Code mittels des ExaStencils Compiller [5] kompiliert werden kann, muss
dieser in ExaSlang implementiert werden.
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4.2 Implementierung in ExaSlang

Um die Lattice-Boltzmann-Methode in ExaSlang zu implementieren, hilft es, sich zuerst ei-
ne mogliche Implementierung in einer bereits bekannten Programmiersprache anzusehen. Da
wal.Berla in der Programmiersprache C++ zur Verfiigung steht und auch ExaSlang C++
Code generiert, wurde hier zuerst eine Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode in
C-++ vorgenommen mit dem Ziel die notwendigen Datenstrukturen, Funktionen und ande-
re wichtige Aspekte bei der Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode frithzeitig zu
erkennen. Nach der Identifizierung der genauen Datenstrukturen, welche bei der Implemen-
tierung der Lattice-Boltzmann-Methode benotigt werden, erfolgt eine genauere Analyse der
DSL ExaSlang, um nach Moglichkeiten zu suchen genau diese Datenstrukturen in ExaSlang
umzusetzen. Hierbei werden nun auch die Unterschiede zwischen den Programmiersprachen
und deren Vor- und Nachteile deutlicher. So ist zum Beispiel die Iteration iiber einen der 4
GhostLayer bei der Randbehandlung der Testfélle in ExaSlang deutlich leichter programmier-
bar und die Méglichkeit einen Indexfehler zu begehen verringert sich enorm.

Als erstes betrachten wir nun die verwendeten Datenstrukturen in ExaSlang. Als Simulati-
onsdoméne wird ein 50x50 Gitter gewihlt. Es gibt 502 Zellen, welche unser gesamtes Feld und
jeweils die einzelnen Testfille darstellen. Hierfiir wird in ExaSlang ein Layout angelegt mit:

Layout ScalarCell < Real, Cell > {

innerPoints = | 50, 50 |
duplicateLayers = [ 0, 0 |
ghostLayers = [ 1, 1 | with communication

Programmausdruck 4.1: Layout

Wie im Programmausdruck 4.1 zu erkennen ist, wird hier die Simulationsdoméne erstellt und
zum anderen ein Ghostlayer fiir unseren Testfall gesetzt. Durch den Ausdruck

with communication wird der Datenaustausch, welcher bei einer verteilten Parallelisierung
erforderlich ist, vorbereitet. Da die Teilschritte aus der Lattice-Boltzmann-Methode auf loka-
len Zellen ausgefiihrt werden, kann man das ganze Gitter in mehrere einzelne Gitter untertei-
len und auf verschiedenen Prozessoren getrennt und parallel verarbeiten. Die verschiedenen
Prozesse wiederum miissen dann miteinander kommunizieren um z.B. die berechneten Ergeb-
nisse an den Trennstellen des Untergitter miteinander auszutauschen. Den Ghostlayer muss
man sich als eine Struktur von Helferzellen vorstellen, welche unsere eigentlichen Gitterzellen
umranden und fiir die spatere Randbehandlung bendtigt werden. Wenn man sich das Feld
als ein zweidimensionales Gitter vorstellt, erweitert der Ghostlayer dieses um zwei Zeilen und
zwei Spalten. Am Nord- und Siidrand wird jeweils eine weitere Zeile mit Zellen angefiigt und
am West- und Ostrand eine weitere Spalte mit Zellen. In der Abb. 4.1 wird eine mogliche
Darstellung des Ghostlayers und der Innenzellen aufgezeigt.
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Ghostlayer

Abbildung 4.1: Ghostlayer

Nun kénnen wir 9 Felder fiir die verschiedenen PDFs anlegen. Stellt man sich unser 50x50-
Gitter vor, so ist jeder Punkt des Gitters eine Zelle und jede Zelle wiederum enthélt 9 Felder,
um die PDFs einer Zelle zu speichern. Da fiir spétere Berechnungen alte Werte aus dem Feld
benotigt werden, bendtigt man die ganze Feldstruktur ein zweites Mal, um die neuen Werte
zu speichern ohne die alten Werte zu {iberschreiben. Als Beispiel fiir ein Feld kann man das
Nordwestliche Feld zur Speicherung der diskreten Geschwindigkeiten betrachten, welches in
ExaSlang wie folgt definiert wird:

Field Pdf NW < global, ScalarCell , None >|[2]

Programmausdruck 4.2: Felddeklaration

Mit Hilfe des in Programmausdruck 4.1 definierten Layouts wird hier nun die Feldstruktur
fiir das nordwestliche Feld definiert. Als Randbehandlung wurde mit None keine spezielle
Randbehandlung angegeben, da wir diese spéter selbst implementieren. Die Doméne auf der
wir ausschliefslich arbeiten ist global. Die Feldstruktur wird hier zweimal angelegt um bei den
Teilschritten die noch bendtigten PDFs nicht zu iiberschreiben, sondern in die zweite Feld-
struktur zu schreiben und im Anschluss dann richtig zuzuweisen.

Fiir die Dichte des Fluids wir ein Feld erstellt, welches fiir jede Zelle einen skalaren Wert spei-
chert. Die Geschwindigkeiten des Fluids einer Zelle werden bei jeder Berechnung temporér
in einem Vektorfeld gespeichert, welche die Geschwindigkeit in x-Richtung und y-Richtung
beinhaltet.

Die Gewichtung der diskreten Richtungen in einer Zelle werden in ExaSlang mit Hilfe von
konstanten Variablen angelegt. Ein Beispiel fiir die Gewichtung der Nordwestrichtung lautet:

Val latticeWeight NW : Real = 1./36.

Programmausdruck 4.3: Konstante Variablen

Hier wird die Gewichtung der nordwestlichen Richtung in der konstanten Variablen latticeWeight N'W
als reelle Zahl mit dem Wert % angelegt.

Weitere wichtige Variablen wie z.B. die Relaxationszeit 7 oder die Anzahl der benotigten
Zeitschritte, werden als Variablen angelegt, da man diese eventuell im generierten Code noch
andern und anpassen will.
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Var tau : Real = 1.9

Programmausdruck 4.4: Variablen

Im Programmausdruck 4.4 wird die Variable 7 mit dem reellen Wert 1.9 initialisiert. Neben
Variablen und dem Layout benétigt man zur Umsetzung der Lattice-Boltzmann-Methode
in ExaSlang Funktionen, wie es in anderen Sprachen wie C++ auch iiblich ist. Da bei der
Lattice-Boltzmann-Methode die Werte der PDFs den Gewichtungen entsprechen sollen, wird
zu erst mit Hilfe einer eigenen Funktion diese Initialisierung folgendermafien durchgefiihrt.

Function InitFields@finest ( ) {
loop over Pdf C {
Pdf C = latticeWeight C
Pdf N = latticeWeight N
Pdf E = latticeWeight E
Pdf S = latticeWeight S
Pdf W = latticeWeight W
Pdf NE = latticeWeight NE
Pdf SE = latticeWeight SE
Pdf SW latticeWeight SW
Pdf NW = latticeWeight NW

Programmausdruck 4.5: Funktionen

Die Funktion wird InitFields genannt und soll nur auf dem feinsten Level, gekennzeichnet
durch @finest, die Initalisierung der PDFs mit den Gewichtungen der Richtung durchfiihren.
Da wir in dieser Arbeit immer auf dem gleichen Level arbeiten, interessieren uns die restlichen
Level nicht.

4.2.1 Randbehandlung

Bevor wir die zwei Teilschritte der Lattice-Boltzmann-Methode implementieren kénnen, muss
die Randbehandlung der jeweiligen Testfille in jedem Zeitschritt durchgefiithrt werden. Da
beide Testfélle eine unterschiedliche Randbehandlung besitzen, ist es notwendig diese Rand-
behandlungen genauer zu betrachten.

Randbehandlung im Testfall Poiseuille Channel
Im Testfall des Poiseuille Channels gilt es am Nord- und Siidrand die No-Slip-Randbedingung

und am West- und Ostrand eine periodische Randbedingung zu implementieren. Die No-Slip-
Randbedingung am Nordrand sieht in ExaSlang wie folgt aus:
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loop over Pdf S only ghost [1, 0] on boundary{
Pdf SW = Pdf NEQ[-1, —1]
Pdf S = Pdf N @[ 0, —1]
Pdf SE = Pdf NWa| 1, —1]

Programmausdruck 4.6: No-Slip-Randbedingung am Nordrand

Um die No-Slip-Randbedingung am Nordrand durchzufiihren, wird nur der Nordrand des
Ghostlayers mit only ghost [1, 0] in einer Schleife durchlaufen und die PDFs an die entspre-
chenden Stellen geschrieben. Bei Unklarheiten diesbeziiglich, kann die Abb. 2.3 nochmals
eingesehen werden.

Die zweite Randbedingung im Testfall des Poiseuille Channels ist die periodische Bedingung.
Diese ist bereits in ExaSlang umgesetzt und muss somit nur wie folgt ausgewahlt werden.

Knowledge {
domain rect periodic _x = true
}

Programmausdruck 4.7: Periodische Bedingung in x-Richtung

Hier wird im knowledge Block die Periodizitat in X-Richtung eingestellt.
Randbehandlung im Testfall Lid-Driven-Cavity

Im Testfall Lid-Driven-Cavity gilt am West-, Ost- und Siidrand die No-Slip-Randbedingung,
wie sie bereits im Testfall des Poiseuille Channels implementiert worden ist. Am Nordrand
kommt zuséatzlich zur No-Slip-Randbedingung die konstante Randgeschwindigkeit zum Ein-
satz. Die Umsetzung in ExaSlang sieht dann folgendermafen aus:

loop over Pdf S only ghost [0, 1] on boundary{
Pdf SW = Pdf NEQ[—-1,—1]—(6.0 * latticeWeight NE % (1.0) x topVel)
Pdf S = Pdf N @Q[0,—1]—(6.0 * latticeWeight N % (0.0) * topVel)
Pdf SE = Pdf NWQ[1,—-1]—(6.0 = latticeWeight NW x (—1.0) * topVel)

Programmausdruck 4.8: Randbehandlung am Nordrand im Testfall Lid-Driven-Cavity

i, steht fiir die konstante Randgeschwindigkeit des Fluids am Nordrand und wird im Pro-
grammausdruck 4.8 durch topVel umgesetzt. Die Randgeschwindigkeit des Fluids am Nord-
rand beim Lid-Driven-Cavity Testfall betrdagt in dieser Arbeit 0.1. Da wir nur eine Geschwin-
digkeit in x-Richtung besitzen, wurde im Programmausdruck 4.8 anstatt des vollstdndigen
Richtungsvektors ¢, nur der x-Wert explizit angegeben.

4.2.2 Stromungsschritt

Im Stréomungsschritt muss der Transport der PDFs von einer Zelle in die angrenzenden Nach-
barzellen durchgefiihrt werden. Der Stromungsschritt unterscheidet sich grundsétzlich weder
in ExaSlang noch in wal.Berla fiir die beiden unterschiedlichen Testfdlle des Poiseuille Chan-
nels und der Lid-Driven-Cavity.

17



Bei der genauen Implementierung des Stromungsschritts bieten sich hier zwei verschiedene
Varianten an. Die eine Moglichkeit ist, jede Zelle zu durchlaufen und den Inhalt der aktuellen
Zelle in die Nachbarzellen an den entsprechenden Stellen zu schreiben. Diese Moglichkeit den
Stromungsschritt umzusetzen kann man in Abb. 2.2 erkennen. Die andere Moglichkeit ist es
alle Zellen zu durchlaufen und dann den Inhalt aus den anderen Zellen auszulesen und in
die aktuelle Zelle zu schreiben. Bei dieser Variante kann man den Kollisionsschritt und den
Stromungsschritt bei der Implementierung in einem Zug abarbeiten und den Algorithmus
dadurch hinsichtlich der Performance verbessern. Deshalb wurde diese zweite Variante den
Stromungsschritt zu implementieren in dieser Arbeit verwendet und wird in ExaSlang und
in walLBerla verwendet. In ExaSlang sieht der Strémungsschritt fiir die Nordwestliche PDF
dann so aus:

Function StreamStep@finest ( ) {
loop over Pdf C{
Pdf NW[next| = Pdf NWa[ 1,—1]
}

Programmausdruck 4.9: Stromungsschritt

In diesem Programmausdruck erkennt man, wie in der Schleife das ganze Gitter durchlaufen
wird und aus der Nachbarzelle die Nordwest PDF ausgelesen und der Nordwest PDF der
aktuellen Zelle zugewiesen wird. Da der Wert der aktuellen PDF noch gebraucht wird, wird
der Wert mit Hilfe des next Operators in die zweite angelegte Feldstruktur geschrieben. Um
den Wert aus z.B. der stidostlichen Nachbarzelle auslesen zu kénnen, kann man mit Hilfe von
Q[ , ] auf eine bestimmte Stelle des Gitters ausgehend von der aktuellen Zelle zugreifen. Die
erste Zahl in den eckigen Klammern steht hierbei fiir die x-Koordinate und die zweite Zahl
fiir die y-Koordinate. So bedeutet [1,-1], dass man auf die siidostliche Nachbarzelle ausgehend
von der aktuellen Zelle zugreift. Da unsere Schleife nur iiber unser inneres Feld und nicht
iiber das Ghostlayer lauft, wird gewahrleistet, dass man nicht auf eine Nachbarzelle zugreifen
kann, welche iiberhaupt nicht existiert.

4.2.3 Kollisionsschritt

Im Kollisionsschritt unterscheiden sich die beiden Testfélle von einander. In einer Schleife
wird zuerst das ganze Feld durchlaufen und fiir jede Zelle, die Dichte und die Geschwindig-
keit des Fluids berechnet. Die Berechnung der Dichte, in ExaSlang als den bezeichnet, ist die
Aufsummierung der 9 PDFs einer Zelle und wurde in Gl 2.3 bereits definiert. Die Gleichung
lautet in ExaSlang dann:

den — Pdf NW + Pdf N + Pdf NE + Pdf W + Pdf C + Pdf E
+ Pdf SW + Pdf S + Pdf SE

Programmausdruck 4.10: Dichte

Die Geschwindigkeit des Fluids einer Zelle, in ExaSlang als vel bezeichnet, erhdlt man durch
die Berechnung der Gl. 2.5 in jedem Zeitschritt. In ExaSlang wird diese Gleichung wie folgt
umgesetzt:
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vel = ( Pdf NW x latticeVel NW + Pdf N % latticeVel N + Pdf NE
latticeVel NE + Pdf W x latticeVel W + Pdf C
latticeVel C + Pdf E % latticeVel E + Pdf SW
latticeVel SW + Pdf S x latticeVel S + Pdf SE

latticeVel SE ) / den
Programmausdruck 4.11: Geschwindigkeit

* X ¥ X

Als néchstes muss die Equilibriumsfunktion aus der Gl. 2.10 berechnet werden. Diese wird fiir
jedes der 9 Felder nacheinander berechnet. So wird die Berechnung der Equilibriumsfunktion
und die Speicherung der berechneten Werte in einer temporaren Variable, im Folgenden in
ExaSlang feq genannt, der Nordwest PDF folgendermafen umgesetzt:

feq = latticeWeight NW % den % (1.0 + 3.0 % dot(vel, latticeVel NW)
+ 4.5 % ((dot(vel, latticeVel NW))x%2) — 1.5 % dot(u,u))

Programmausdruck 4.12: Equilibriumsfunktion

Mit der bereits in ExaSlang gegebenen Funktion dot( , ) wird hier das Skalarprodukt von zwei
Vektoren bestimmt. Nach der Berechnung der Equilibriumsfunktion fiir die Nordwest PDF,
werden dann die Equilibriumsfunktionen fiir die restlichen PDFs in ExaSlang aufgestellt und
berechnet.

Kollisionsschritt im Lid-Driven-Cavity Testfall

Der eigentliche Kollisionsschritt und somit die Aktualisierung der Werte wird in ExaSlang
fiir den Lid-Driven-Cavity Testfall im konkreten Beispiel der Nordwest PDF wie folgt umge-
setzt:

Pdf NW = Pdf NW — tau x ( Pdf NW — feq )
Programmausdruck 4.13: Kollisionsschritt im Lid-Driven-Cavity Testfall
Hier wird der Kollisionsschritt aus der Gleichung 2.7 umgesetzt. Der neue Wert fiir die Nord-

west PDF ergibt sich durch die Addition des Kollisionsterm aus der Gl. 2.8 mit dem dem
alten Wert fiir die Nordwest PDF.

Kollisionsschritt im Poiseuille Channel Testfall

Fiir den Poiseuille Channel Testfall stellt sich die Nordwest PDF einer Zelle folgenderma-
fsen in ExaSlang dar:

Pdf NW = Pdf NW — tau = ( Pdf NW — feq ) + 3.0 * latticeWeight NW
* den x dot ( latticeVel NW , force)

Programmausdruck 4.14: Kollisionsschritt im Poieusille Channel Testfall

Im Fall des Poieusille Channels wird hier der Kollisionsschritt aus dem Lid-Driven-Cavity
Testfall im Programmausdruck 4.13 ibernommen und zusétzlich die exterene Krafteinwir-
kung in x-Richtung hinzu addiert, was der Umsetzung der Gl 2.14 in ExaSlang entspricht.
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Der Kraftvektor @ wird in ExaSlang hier mit force bezeichnet.

4.2.4 Zeitschritt

Die einzelnen Teilschritte der Lattice-Boltzmann-Methode wurden nun bereits implementiert.
Um eine Simulation des Fluids iiber einen bestimmten Zeitraum durchfiithren zu kénnen, muss
die Lattice-Boltzmann-Methode wiederholt werden. Hierfiir bentigen wir nun noch eine Zeit-
schrittfunktion, welche alle Teilschritte der Lattice-Boltzmann-Methode wiederholt ausfiihrt.
Die Zeitschrittfunktion beinhaltet unter anderem folgende wichtige Funktionen:

TreatBoundaries ( )
StreamStep ( )
advance Pdf C
advance Pdf N
advance Pdf E
advance Pdf S
advance Pdf W
advance Pdf NE
advance Pdf SE
advance Pdf SW
advance Pdf NW
CollideStep ( )

Programmausdruck 4.15: Zeitschritt

In jedem Zeitschritt wird die Randbehandlung mit der Funktion TreatBoundaries () und der
Stromungsschritt mit der Funktion StreamStep () ausgefiihrt. Da wir im Stromungsschritt un-
sere aktuellen Werte in die zweiten Feldstrukturen der PDFs geschrieben haben, miissen wir
nun die zweiten Feldstrukturen der PDFs mit advance mit den alten Feldstrukturen der PDFs
austauschen. Dies erfolgt bei allen 9 PDFs. Nachdem nun die Randbehandlung und der Stro-
mungsschritt durchgefiihrt wurden, kann der eigentliche Kollisionsschritt mit CollideStep ()
durchgefiihrt werden. Dieser Zeitschritt und somit die Lattice-Boltzmann-Methode muss dann
wiederholt werden um die Simulation eines Fluids iiber einen gewissen Zeitraum darzustellen.
In ExaSlang wird wie in anderen Programmiersprachen wie C-+- iiblich, ebenfalls eine Art
main-Funktion bendétigt. Diese ruft alle Funktionen auf, wie z.B. Initialisierungsfunktionen,
die Zeitschrittfunktion und Ausgabefunktionen, welche im Programm ausgefiihrt werden sol-
len. Da die Funktionsweise zu anderen Programmiersprachen hier sehr dhnlich ist, wird auf die
main-Funktion in ExaSlang und die genaue Umsetzung der Ausgabefunktionen in ExaSlang
nicht weiter eingegangen.

20



5 High Performance Computing Framework

Um Problemstellungen mit hohen Rechneraufwand zu l6sen wird meist ein grofer Rechner-
verbund benétigt. Neben der Hardware des Rechnerverbunds, welche die erhchte Rechnerka-
pazitét bietet, um den Rechenaufwand gerecht zu werden, wird haufig ein HPC Framework
implementiert, das die Rahmenstruktur fiir eine gewisse Problemstellung bilden soll. Dieses
HPC Framework gilt nicht nur als Schnittstelle zwischen der Hardware und der Software, son-
dern hdufig auch eine Schnittstelle fiir den Anwender, welcher die genauen Kenntnisse iiber
die Hardware nicht besitzt.

5.1 waLBerla

In dieser Arbeit wurde das HPC Framework wal.Berla verwendet. WaL.Berla bietet nicht nur
eine Vielzahl an Funktionalitdten zur Simulation der Lattice-Boltzmann-Methode, sondern
auch verschiedene Implementierungen der einzelnen Funktionen. Die Templatestruktur, wel-
che waLBerla verwendet, ermoglicht es verschiedene Kollisionsmodelle, Randbehandlungen
und Testfille in waLBerla zu integrieren. Um eine genauere Ubersicht {iber die Funktiona-
litdten, welche waL.Berla bereitstellt zu erhalten, kann die Dokumentation von wal.Berla [§]
eingesehen werden.

5.2 Integration in waLBerla

In waLBerla gibt es bereits alle Datenstrukturen, die wir bendtigen, um unsere Testfélle
fiir die Lattice-Boltzmann-Methode zu implementieren. Fiir diese Datenstrukturen existieren
verschiedene Templates. Durch die Verwendung der Templates bietet wal.Berla eine grofiere
Auswahl, um z.B. verschiedene Datenstrukturen, Modelle oder andere Testfille leichter zu
simulieren. Zuerst miissen deshalb in wal.Berla die richtigen Templates ausgewéahlt werden,
bevor die Felder und Funktionen konkret anlegen werden konnen. Als erstes wird das Modell
der Lattice-Boltzmann-Methode gewéhlt:

typedef lbm::D2Q9%< lbm:: collision model ::SRT, false,
lbm:: force model:: GuoConstant > LatticeModel T;
typedef LatticeModel T::Stencil Stencil T;
typedef LatticeModel T ::CommunicationStencil CommunicationStencil T;

Programmausdruck 5.1: Modell der Lattice-Boltzmann-Methode

In walLBerla benotigt das Layout die Information, welches Gittermodell verwendet werden
soll, um den Stencil festzulegen. Als Gittermodell wurde hier das d2¢9-Modell gewahlt. Die
zweite wichtige Information die benétigt wird, ist um welches Kollisionsmodell es sich handelt.
In unserem Fall handelt es sich um das bereits bekannte SRT-Modell mit nur einer Relaxati-
onszeit. Nach dem Anlegen des Layouts sowie des bendtigten Stencils und einem Stencil fiir
die Kommunikation der verschiedenen Prozesse, muss man sich fiir die Feldstrukturen, welche
man erstellen will, entscheiden.
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typedef lbm:: PdfField< LatticeModel T > PdfField T;
typedef walberla::uint8 t flag t;
typedef FlagField< flag t > FlagField T;

Programmausdruck 5.2: Felder

Hier wird ein Template PdfField T fiir das 50x50 grofte Gitter gewahlt. Spater bendtigt wal.-
Berla jedoch nicht nur unser Gitter, sondern auch ein Feld FlagField, welches zur Markierung
der Rénder oder andere Objekte dient. Deshalb wird im Programmausdruck 5.2 das notwendi-
ge Markierungsfeld FlagField T definiert, um es in die Blockstruktur von wal.Berla integrieren
zu konnen.

Nachdem nun das Layout, der Stencil und die benétigten Felder bestimmt worden sind, kann
man die notwendigen Parameter aus der Konfigurationsdatei einlesen und diese dann fiir einen
expliziten Testfall auch konkret anlegen. So wird z.B. 7 mit

auto parameters = config—>getOneBlock ("Parameters");
const real t tau = parameters.getParameter< real t >
("tau",real _c(1.8));

Programmausdruck 5.3: Parameter auslesen

eingelesen. Hier kann man erkennen, wie zuerst die Konfigurationsdatei nach einem Block mit
der Beschriftung Parameters durchsucht wird. Anschlieffend wird im Block Parameters nach
7 gesucht und dieses als konstante reelle Variable angelegt. Falls im Block Parameters in der
Konfigurationsdatei kein 7 zu finden ist, wird dieses mit dem Defaultwert 1.8 trotzdem er-
stellt. Der néchste Ausschnitt zeigt den Block Parameters in der Konfigurationsdatei, welcher
fiir die Simulationen in dieser Arbeit verwendet worden ist:

"Parameters": {
"timesteps": 100000,
"useGui": 0,
"tau": 1.8,
"remainingTimeLoggerFrequency": 10,

}s

Programmausdruck 5.4: Block Parameters in der Konfigurationsdatei

Wie im Programmausdruck 5.4 erkennbar ist, wird hier nicht nur ein Wert fiir 7 mit angege-
ben, sondern auch die Anzahl der Zeitschritte mit 100000. Die restlichen benotigten Parameter
werden auf die selbe Weise ausgelesen und zugewiesen.

Als néchsten Schritt erfolgt dann das Anlegen der bereits definierten Felder mit Hilfe der
eingelesen Parameter.
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LatticeModel T latModel =
LatticeModel T (lbm:: collision model::SRT(tau),
lbm:: force _model :: GuoConstant (force ));

BlockDatalD pdfFieldld = Ibm:: addPdfFieldToStorage
(blocks, "pdf_field", latModel, initialVelocity , real t(1));

BlockDatalD flagFieldld = field ::addFlagFieldToStorage
< FlagField T >(blocks,6 "flag_field");

Programmausdruck 5.5: Felddefinitionen

5.2.1 Randbehandlung

Die Randbehandlung in wal.Berla wird ebenfalls durch Templates umgesetzt. Die zwei ver-
schiedenen Randbedingungen der No-Slip-Randbedingung und der periodischen Randbedin-
gung sind ebenfalls bereits in walLBerla integriert und miissen nur in das Template eingefiigt
werden. Das Template bendtigt zur Randbehandlung das Gitter und das Flagfield, welches
zur Kennzeichnung der Zellen benotigt wird. Welche Zelle als Rand deklariert werden soll
und welche Randbedingung in dieser Zelle gelten soll, wird in diesem Flagfield implementiert.
Da die benétigten Randbedingungen bereits in walLBerla implementiert sind, reicht es in der
Konfigurationsdatei in Form des Blocks Boundaries die Randbedingungen zu deklarieren und
diese dann der Funktion, welche die Randbedingungen umsetzt als Parameter zu iibergeben.
Wie die genaue Randbehandlung in wal.Berla umgesetzt worden ist, kann im Ausdruck 5.6
nochmals genauer betrachtet werden.

const FlagUID fluidFlagUID( "Fluid" );

auto bCon=config—>getOneBlock ("Boundaries");

typedef lbm:: DefaultBoundaryHandlingFactory
<LatticeModel T ,FlagField T>BHFactory;

BlockDatalD bHId=BHFactory :: addBoundaryHandlingToStorage
(blocks ,"boundary_handling" , flagFieldId , pdfFieldId , fluidFlagUID ,
boundariesConfig.getParameter<Vector3<real t>>
("velocity0" ,Vector3<real t >()),
boundariesConfig.getParameter<Vector3<real t>>
("velocityl" ,Vector3<real t>()),
boundariesConfig.getParameter< real t >("pressure0" ,real ¢ (1.0)),
boundariesConfig.getParameter< real t >("pressurel" real c¢(1.0)));

geometry ::initBoundaryHandling<BHFactory : : BoundaryHandling>
(*blocks ,bHId, boundariesConfig );

geometry :: setNonBoundaryCellsToDomain
<BHFactory :: BoundaryHandling >(xblocks ,bHId );

Programmausdruck 5.6: Randbehandlung
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5.2.2 Zeitschritt

Da der Kollisionsschritt und der Stromungsschritt in wal.Berla durch weitere Templates be-
reits implementiert worden ist, folgt die Integration dieser beiden Schritte in den Zeitschritt.
WalLBerla bietet hierfiir eine Zeitschrittfunktion, welcher Funktionen hinzugefiigt werden kon-
nen, die dann in jedem Zeitschritt ausgefiihrt werden. Um den Kollisionsschritt und den
Stromungsschritt auszufithren, muss man dann lediglich die entsprechenden Funktionen, die
den Kollisionsschritt und den Stromungsschritt durchfithren, mit den richtigen Parametern
und unserer angelegten Datenstruktur, in der Zeitschrittfunktion aufrufen. Zuerst wird eine
Zeitschrittfunktion angelegt und die Kommunikation der unterschiedlichen Blécke auf den
verschiedenen Prozessen gewahrleistet:

auto timeloop = make shared<SweepTimeloop >(blocks—>getBlockStorage (),
timesteps );

blockforest :: communication :: UniformBufferedScheme
< CommunicationStencil T >communication(blocks);

communication.addPackInfo (make shared< lbm:: PdfFieldPackInfo
< LatticeModel T >>(pdfFieldId));

Programmausdruck 5.7: Kommunikation- und Zeitschritterstellung

Als nachstes wird der Zeitschrittfunktion die Informationen zur Kommunikation der Blocke,
zur Randbehandlung und anschliefsend der Kollisionsschritt sowie der Stromungsschritt hinzu-
gefiigt. Kollisionsschritt und Stromungsschritt werden in wal.Berla allerdings in einem Schritt
durchgefiihrt. In wal.Berla sieht das wie folgt aus:

timeloop—>add () << BeforeFunction (communication,"communication")
<< Sweep (BHFactory :: BoundaryHandling :: getBlockSweep (boundaryHandlingld ),
"boundary_handling");

timeloop—>add () << Sweep(makeSharedSweep (lbm :: makeCellwiseSweep
< LatticeModel T, FlagField T >(pdfFieldld, flagFieldId , fluidFlagUID)),
"LB_stream _&_collide");

Programmausdruck 5.8: Hinzufiigen aller Informationen zum Zeitschritt
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6 Auswertung

Nachdem nun beide Methodiken zur Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode aus-
fiithrlich erlautert wurden, kann man die Ergebnisse miteinander vergleichen. Der Fokus bei
der Auswertung liegt hierbei nicht allein auf dem Performance Vergleich zwischen beiden
Herangehensweisen, sondern auf den Faktoren wie der Benutzerfreundlichkeit, Komplexitat,
Korrektheit und Flexibilidt. Hierbei ist es wichtig den Entstehungsprozess bei der Implemen-
tierung der Lattice-Boltzmann-Methode ebenfalls genauer zu betrachten.

Nach der Erstellung der beiden Methodiken zur Implementierung der Lattice-Boltzmann-
Methode koénnen nun die Ergebnisse miteinander verglichen werden. Beim Lid-Driven-Cavity
Testfall ist das Ziel, die Zirkulierung des Fluids zu erhalten und die verschiedenen Wirbel,
welche sich bei gentigend Zeitschritten bilden zu erkennen. Beim Poieusille Channel sollten
sich nach gentigend Zeitschritten der Kanal einpendeln und das Fluid von Westen nach Osten
stromen. Hierbei sollte die Geschwindigkeit in der Mitte am hochsten und an den Réndern
am geringsten sein. Da beide Testfdlle bekannt sind und dieses Verhalten des Fluids auftreten
soll, kann man bereits durch eine erste optische Uberpriifung das Verhalten der beiden Me-
thodiken betrachten.

Validierung im Poiseuille Channel Testfall
Die folgenden Abbildungen zeigen fiir beide Methodiken die Geschwindigkeiten in x-Richtung

im Testfall des Poiseuille Channels nach 100000 Zeitschritten und mit dem Relaxations-
Parameter 7 = 1.8:

Velocity Magnitude
6.622e-03 0.047 0.088 0.128 1.685e-01

Abbildung 6.1: Poiseuille Chan- Abbildung 6.2: Poiseuille Chan-
nel in ExaSlang

nel in waL.Berla

Zwar sind die Ergebnisbilder aus den Abb. 6.1 und Abb. 6.2 bei der Implementierung und
der Validierung hilfreich und kénnen bei der Fehlersuche bereits ein erstes Indiz sein, aller-
dings reichen diese zur Uberpriifung der numerischen Aquivalenz nicht aus. Um die beiden
Methodiken aussagekriftig zu vergleichen, wird bei beiden Methodiken im selben Zeitschritt
ein Léngsschnitt, parallel zur y-Achse, in der Mitte der Doméne durchgezogen. Anschlieftend
kénnen die Geschwindigkeiten in x-Richtung, die man durch den Léangsschnitt erhélt, wie folgt
miteinander verglichen werden:
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Abbildung 6.3: Geschwindigkeitsprofil im Fall des Poiseuille Channels

Das Geschwindigkeitsprofil im Fall des Poiseuille Channels zeigt die Geschwindigkeit in x-
Richtung beider Methodiken. Hier steht w fiir die Geschwindigkeit und y fiir die y-Koordinate.
Das Geschwindigkeitsprofil weist ein symmetrisches Geschwindigkeitsprofil und stellt eine Pa-
rabel dar. In der Mitte des Kanals ist die Geschwindigkeit am grofsten und an den Réndern am
kleinsten. Um den genauen Unterschied beider Methodiken zu erkennen, wird in der néchsten
Abbildung der relative Fehler zwischen den beiden Methodiken aufgezeigt:

0.0020

0.0015 4

Relativer Fehler

0.0010 4

0.0005 A

0.0000 -

=20 -10 0 10 20
y

Abbildung 6.4: Relativer Fehler im Poiseuille Channels Testfall

Da wal.Berla bereits mehrfach getestet und tiberpriift wurde, kann man aus der Abb. 6.2
schlieffen, dass die Diskrepanz beider Methodiken durch einen Fehler bei der Umsetzung der
Lattice-Boltzmann-Methode in ExaSlang hervorgerufen wird. Durch den Verlauf des relativen
Fehlers kann man erkennen, dass der Fehler an den Réndern grofer wird. Dies liasst darauf
schliefen, dass bei der Implementierung in ExaSlang noch ein Fehler in der Randbehandlung
existieren muss.
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Validierung im Lid-Driven-Cavity Testfall

Fiir den Lid-Driven-Cavity Testfall ergeben die beiden Methodiken nach 100000 Zeitschritten
und dem Relaxations-Parameter 7 = 1.8 folgende Abbildungen:

Abbildung 6.5: Lid-Driven- Abbildung  6.6:  Lid-Driven-
Cavity in ExaSlang Cavity in waLBerla

Auch im Lid-Driven-Cavity Testfall wird mit Hilfe eines Langsschnitts durch die Mitte der
Doméne das Geschwindigkeitsprofil und der relative Fehler dargestellt:

—— ExaSlang

0.084 walLBerla

0.06 -

0.04 -

0.02

0.00 -

—0.021

y

Abbildung 6.7: Geschwindigkeitsprofil im Fall des Lid-Driven-Cavity

In der Abb. 6.7 ist bereits zu erkennen, dass auch im Lid-Driven-Cavity Testfall keine nume-
rische Aquivalenz vorliegt. Der relative Fehler in diesem Fall sieht wie folgt aus:
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Abbildung 6.8: Relativer Fehler im Lid-Driven-Cavity Testfall

Der relative Fehler ist auch hier nicht konstant und zeigt auch fiir den Lid-Driven-Cavity
Testfall eine Diskrepanz.

Da in beiden Testféllen die numerischen Werte fiir die beiden Methodiken nicht exakt gleich
sind, sollte die Fehlersuche und anschliefsende Verbesserung des Fehlers der néchste Schritt
sein. Diese Korrektur ist allerdings nicht mehr Bestandteil dieser Arbeit und muss in einem
zukiinftigen Projekt realisiert werden. Trotz der Diskrepanz bei der Validierung der numeri-
schen Aquivalenz, ist es jedoch moglich Aussagen iiber die Flexibiliat, Komplexitit und die
Performance beider Methodiken zu treffen.

6.1 Flexibilitat

Beim Vergleich der Flexibilitdt beider Verfahren ergeben sich grofe Unterschiede und es ist
hier notwendig zuerst die Flexibilitat fiir jede Methodik einzeln zu analysieren. Bevor wir
konkret die gewédhlte DSL ExaSlang und das HPC Framework wal.Berla betrachten, werfen
wir einen Blick auf die Code Generierung und das HPC Framework im Allgemeinen. Als erstes
untersuchen wir die Flexibilitat bei der automatischen Code Generierung.

Bei der automatischen Code Generierung ist es notwendig eine DSL zu verwenden, um gewisse
Problemstellungen in einer bestimmten Doméne und unter vorher festgelegten Spezifikationen
zu 16sen. Durch die Einschréinkung einer DLS auf eine bestimmte Doméne, bietet diese nur
wenig Moglichkeiten eine Problemstellung auferhalb dieser Doméne zu behandeln. Die gerin-
ge Auswahl an verfiigharen DSLs schrinkt die Mdoglichkeit eine DSL zur Code Generierung
zu verwenden zusétzlich ein.

Die in dieser Arbeit verwendete DSL ExaSlang ist zur Losung von numerischen Problemen
mittels Mehrfachgittern konzipiert worden. ExaSlang ist somit nicht direkt zur Losung der
Lattice-Boltzmann-Methode, welche nur auf einem Gitter arbeitet, ausgelegt. Der Gebrauch
von ExaSlang, trotz der womdglich erschwerten Bedingungen, zeigt die Vor- und Nachteile
beim Einsatz von ExaSLang zur Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode. Das Ziel
bei der Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode in ExaSlang sollte es somit auch
sein, mogliche fehlende Funktionen, Datenstrukturen oder andere wichtige Funktionalitdten
zu erkennen und eine mogliche Alternativlosung der Lattice-Boltzmann-Methode in ExaSlang
zu finden. Bei der Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode stellte sich heraus, dass
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ExaSlang bereits alle notwendigen Funktionen zur Erstellung der Lattice-Boltzmann-Methode
in ExaSlang besitzt. Da die Lattice-Boltzmann-Methode auf einem Einfachgitter agiert und
auch ein Einfachgitter Bestandteil eines Mehrfachgitters ist, sind notwendige Funktionalité-
ten wie Feldstrukturen, eine Gitterstruktur, Schleifen und If-Anweisungen bereits in ExaSlang
integriert. Auch das Integrieren der Randbehandlung stellt durch bereits einige vordefinierte
Randbehandlungen und durch eine Ghostlayerstruktur kein Hindernis dar. Soll das Modell
von einem d2¢q9-Modell zu einem d3¢19-Modell erweitert werden, kann es in ExaSlang etwas
uniibersichtlicher werden. Durch die Hardcodierung der einzelnen PDFs werden bei einem
dreidimensionalen Modell 19 Felder fiir die PDFs benoétigt. Da in dem Kollisionsschritt fiir
jede PDF eine angepasste Equillibriumsfunktion und die Aktualisierung der neuen Werte
einzeln durchgefiihrt und nicht in einer Schleife abgewickelt wird, erhéht sich nicht nur die
Uniibersichtlichkeit, sondern die Anfilligkeit fiir Fliichtigkeitsfehlern bei der Erstellung der
vielen Gleichungen. Doch auch die Erweiterung der Dimensionen stellt trotz des deutlich
erhohten Codes in ExaSlang keine groften Probleme dar. Auch der Austausch des Kollisions-
modells von einem SRT-Modell in ein Multi-Relaxation Time (MRT) Modell ist in ExaSlang
moglich. Die bisher beniitzten Feldstrukturen und Funktionen miissen in ExaSlang allerdings
neu programmiert werden. Die Umstellung des Kollisionsmodells ist somit grundsétzlich mog-
lich, allerdings ist dies recht umsténdlich und erfordert unter Umstédnden eine komplett neue
Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode in ExaSlang mit dem neuen Kollisionsmo-
dell. M6chte man die Stromung des Fluids mit einem Algorithmus, welcher nicht auf einer
ahnlichen Gitterstruktur wie die Lattice-Boltzmann-Methode basiert, simulieren, dann kann
es er Fall sein, dass ExaSlang nicht die n6tige Funktionalitdt bietet und auch die Erweiterung
der DSL zur Bewiltigung der Problemstellung nicht méglich ist.

Abschliefsend kann man sagen, dass bei der Code Generierung die Flexibilitdt nur bedingt
vorhanden ist. Um eine Problemstellung zu losen benétigt man eine DSL, welche fiir die zu
16sende Problemstellung oder eine sehr dhnliche Problemstellung innerhalb der selben Domaé-
ne entwickelt wurde. Innerhalb dieser Doméne sind Erweiterungen und Verdnderungen der
Problemstellung umsetzbar, doch wenn die Problemstellung zu stark von der aktuellen Domé-
ne abweicht, wird eine andere DSL benétigt, welche meist erst fiir die neue Problemstellung
entwickelt werden muss.

Ein HPC Framework bietet eine Rahmenstruktur um gewisse Problemstellungen auf einem
Cluster zu berechnen. Das HPC Framework wird hierbei stark an die Hardware angepasst und
die einzelnen Funktionalitdten so weit wie moglich parallelisiert und optimiert um die Per-
formance zu verbessern. Die einzelnen Funktionen die ein HPC Framework bieten kann, sind
hier wiederum abhéingig von der Problemstellung fiir welche das HPC Framework entwickelt
worden ist. Das HPC Framework bietet somit auch nur fiir eine gewisse Doméne Funktiona-
litaten.

Das in dieser Arbeit verwendete HPC Framework wal.Berla bietet eine Rahmenstruktur zur
Simulation von Fluiden mit Hilfe der Lattice-Boltzmann-Methode. Die Umsetzung von zwei-
dimensionalen oder dreidimensionalen Modellen kann hier mittels einer Parameteriibergabe
in der Konfigurationsdatei umgesetzt werden. Wal.Berla beinhaltet auch alle notwendigen
Funktionen um die Randbehandlung der verschiedenen Testfille umzusetzen. Durch die Um-
setzung der meisten Funktionen in wal.Berla in Form von Templates bietet waL.Berla eine
grofere Vielfalt an moglichen Parametern und Funktionalitéten die umgesetzt werden kon-
nen, wie ExaSlang bisher bereitstellt. Da wal.Berla verschiedene Funktionen wie Blockstruk-
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turen zur Parallelisierung, Speicherung der Felder jeglicher Art durch Templates und der
Funktionsstruktur, welche den Einbau eigener Funktionen unterstiitzt, bietet, besitzt wal.-
Berla eine grofere Flexibilitéit. Die Integrierung eines anderen Algorithmus wie der Lattice-
Boltzmann-Methode in wal.Berla gestaltet sich auch in wal.Berla umstandlich und ist nur
bedingt moglich. Um einen anderen Algorithmus in wal.Berla umzusetzen ben6tigt man nicht
nur fundierte Fachkenntnisse zum Algorithmus, sondern auch das Wissen iiber die Struktur
und Funktionalitdten von wal.Berla.

Im direkten Vergleich bietet waLBerla die héhere Flexibilitat zur Erweiterung der Lattice-
Boltzmann-Methode und zur Simulation von Fluiden mit Hilfe der Lattice-Boltzmann-Methode.
Die grofere Funktionalitdt und die Templatestruktur die wal.Berla bereitstellt, ermoglicht eine
hohere Flexibilitat im Vergleich zu ExaSlang. Bei der Umsetzung eines anderen Algorithmus
als der Lattice-Boltzmann-Methode zur Simulation von Fluiden kann es bei ExaSlang und bei
wal.Berla zu Problemen und Einschrankungen kommen.

6.2 Komplexitat

Um die Komplexitét bei der Code Generierung zu analysieren muss die Komplexitéit der DSL
und die Komplexitidt des generierten Codes beachtet werden. Die verwendete DSL bei der
Code Generierung bietet meist nur Funktionalitdten, welche bendtigt werden um die Pro-
blemstellung zu bewéltigen. Andere und unnétige Funktionen werden in der DSL bereits im
vornherein nicht beriicksichtigt und umgesetzt. Die Einschrinkung auf eine gewisse Doméne
und die vielen Spezifikationen definieren das Verhalten, welches die DSL aufweisen soll und
schrinken diese stark ein. Andere Problemstellungen mit einer DSL zu l6sen, ist dann meist
wegen fehlender Funktionalitdten vorerst nicht mdglich. Durch diese Einschrankung auf die
notwendigen Funktionalitéten bleiben viele DSLs, wie auch ExaSlang, recht iibersichtlich. Das
Programmieren in ExaSlangs stellt somit von der Komplexitat her in ExaSlang vorerst kein
Problem dar. Der generierte C++ Code, der nach dem Kompilieren unseres ExaSlang Codes
generiert wird, kann jedoch sehr komplex werden. Da der ExaStencils Kompiler versucht den
C++ Code so gut wie moglich zu parallelisieren und zu optimieren, wird die Performance
zwar verbessert, doch der generierte Code wird deutlich uniibersichtlicher und komplexer.

Die Komplexitat eines HPC Frameworks ist meist sehr hoch. Das HPC Framework soll ei-
ne Rahmenstruktur bilden, mit der eine Problemstellung auf einem Cluster simuliert werden
kann. Da der Anwender das notige Wissen iiber die Hardware meist nicht kennt, muss das
HPC Framework bereits die meisten Funktionalitdten zur Verfiigung stellen. Durch die vie-
len Funktionalitdten die das HPC Framework bieten soll, um dem Anwender die Benutzung
zu erleichtern, steigt die Komplexitdt bei einem HPC Framework bereits stark an. Die hohe
Parallelisierung und die vielen Optimierungen, welche an die Hardware angepasst werden,
fithren bei einem HPC Framework ebenfalls zu sehr hoher Komplexitat. Wenn der Anwen-
der die Funktionsweise hinter den gebotenen Funktionalitdten verstehen will, muss der stark
parallelisierte und optimierte Code genauer betrachtet werden. Dieser Code ist wie der gene-
rierte Code in ExaSlang meist recht uniibersichtlich und komplex. Auch in wal.Berla ist die
Komplexitét sehr hoch. WaL.Berla bietet bereits viele Funktionalitdten und Mdéglichkeiten um
unterschiedliche Modelle zu simulieren, indem nur wenige Parameter angepasst werden. Die
Templatestruktur, welche hierfiir benétigt wird, ist allerdings recht komplex. WaL.Berla ver-
sucht dem Anwender verschiedene Moglichkeiten zu geben um unterschiedliche Simulationen
mit den bereits enthaltenen Funktionen durchzufiihren. Das Ergebnis der vielen Funktionalita-
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ten und der sténdigen Erweiterung von walL.Berla, um noch mehr Simulationen durchfithren
zu konnen, fithrt zu einer hohen Komplexitiat. Wal.Berla ist also nicht nur durch die ho-
he Auswahl an Funktionalitdten, sondern auch durch den umfangreichen Code hinter diesen
Funktionalitdten sehr uniibersichtlich und schwer zu verstehen.

Da ExaSlang nicht so viele Funktionalitdten besitzt und sich deutlich eingeschrankter auf der
gewahlten Doméne zeigt, ist ExaSlang nicht so komplex wie wal.Berla. Die vielen Funktio-
nalitdten, der umfangreiche Code zur Parallelisierung und die Templatestruktur, welche den
Einbau neuer Funktionen erleichtern soll, bewirken bei waLLBerla dagegen zu einer sehr hohen
Komplexitét.

6.3 Benutzerfreundlichkeit

Um die Benutzerfreundlichkeit beider Methodiken miteinander zu vergleichen, miissen meh-
rere Faktoren betrachtet werden. Da bei der Code Generierung die DSL das wichtigste ist
blicken wir direkt auf die hier verwendete DSL ExaSlang. ExaSlang bietet einige Datenstruk-
turen, welche die Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode erleichtern konnen. Die
Feldstrukturen und die einfach Erstellung eines Layouts mit den Ghostlayern, sind ein grofser
Vorteil bei der Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode. Da die Randbehandlung
mit Hilfe der Ghostlayer sehr einfach umgesetzt werden kann, kommt es hier wenig zu Index-
fehlern. Auch die Kommunikation der Blocke bei der Parallelisierung gestaltet sich in ExaSlang
einfach. Einfache Zuweisungen von Werten, wie es beim Stromungsschritt der Fall ist, lassen
sich in ExaSlang sehr einfach und direkt umsetzen und sind dann auch sehr versténdlich.
Die vielen Funktionalitdten die ExaSlang bereits enthélt, erleichtern die Implementierung der
Lattice-Boltzmann-Methode im Allgemeinen. Ein Problem in ExaSlang war anfangs jedoch
die fehlende Dokumentation. Zwar ist die Dokumentation mittlerweile vorhanden, doch ohne
eine Dokumentation am Anfang ist es schwer die Sprache zu verstehen. Wenn man die Funk-
tionalitdten nicht kennt und deren Funktionsweise nicht nachlesen kann, kann man diese unter
Umstédnden auch nicht verwenden. Ein weiteres Problem in ExaSlang ist die Fehleranzeige bei
Kompilierfehlern. Die Fehleranzeige in der Konsole beschreibt den Fehler nur recht ungenau
und die Stelle im eigentlichen Code, wo der Fehler auftritt wird auch nicht direkt angegeben.
Die Fehlersuche gestaltet sich in ExaSlang dadurch recht schwer und ein grofses Fachwissen
iiber ExaSlang ist notwendig um einige Fehler deuten und beheben zu konnen. Bei der Fehler-
suche im generierten Code, welche keine Ubersetzungsfehler sind, besitzt ExaSlang auch noch
einige Probleme. Der generierte Code ist meist recht uniibersichtlich und dadurch, dass man
ihn nicht selbst programmiert hat, sind die Fehler zunéchst schwer zu deuten. Man benotigt
auch hier recht viel Zeit um den generierten Code zu verstehen und dann einen moglichen
Fehler zu erkennen.

In walLBerla gestaltet sich bei der Betrachtung der Benutzerfreundlichkeit ein anderes Bild. So
war in ExaSlang das gréfste Problem noch die fehlende und nicht so ausgereifte Dokumentati-
on und die Fehlersuche beim Ubersetzen des Codes und der grokte Vorteil die Einfachheit der
DSL ExaSlang und die Programmierung in ExaSlang, nachdem man ein Verstandnis iiber die
Sprache erhalten hat. In walLBerla dagegen ist die Fehlersuche sehr angenehm. Da wal.Berla
auch auf C++ Code basiert, bekommt man eine detaillierte Fehlerangabe, welcher Fehler auf-
tritt und an welcher Stelle. Dadurch kénnen Fehler recht schnell behoben werden. Ein weiterer
Vorteil von wal.Berla ist auch dessen Interface. So bietet waLLBerla neben dem C-++ Code auch
eine Python Schnittstelle mit der man sehr schnell Testfdlle der Lattice-Boltzmann-Methode
simulieren und betrachten kann. Der grofite Vorteil von wal.Berla ist allerdings die ausge-
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pragte Dokumentation. Diese enthélte nicht nur Beschreibungen wie die Funktionen definiert
sind, sondern auch viele Tutorials, die einem den Umgang mit den wichtigsten Funktionen
ndher bringen und zeigen wie man seine eigenen Funktionen in waL.Berla einbauen kann um
so z.B. unterschiedliche Testfille zu simulieren. Dies ist durch die Templatestruktur moglich,
auch wenn man hierfiir zuerst die Funktionsweise von wal.Berla verstanden haben muss. Das
grofite Problem in wal.Berla ist die Komplexitét. Zwar gibt es eine ausgereifte Dokumentation
und Tutorials, doch durch die Vielzahl an Funktionen, muss man bei der Implementierung
des eigenen Codes oft sehr lange suchen, welche Funktionen es gibt und welche unter Um-
standen besser geeignet sind. Die vielen Funktionalitdten werden schnell uniibersichtlich und
Implementierung eines Algorithmus gestaltet sich mehr als eine Suche der notwendigen Funk-
tionen und dem Nachlesen wie diese zu verwenden sind. Durch die Templatestruktur werden
viele Funktionen und auch er spétere Code zum Teil sehr uniibersichtlich und erschweren das
Programmieren zusatzlich.

6.4 Performance

Bei der Performance-Messung beider Methodiken gilt es viele Faktoren zu beachten, um ein
aussagekraftiges Ergebnis vorweisen zu kénnen. Da die Optimierung beider Methodiken je-
doch nicht das Ziel dieser Arbeit war, wurden hier weder in ExaSlang noch in walLBerla Op-
timierungen vorgenommen. Die Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode wurde auf
einer Workstation am Lehrstuhl fiir Systemsimulation an der Friedrich-Alexander-Universitat
durchgefiihrt. Die Performance-Messungen wurden dementsprechend auf selbiger Worksta-
tion durchgefithrt. Da auf der Workstation auch noch viele andere Prozesse durchgefiihrt
werden, ist die Performance Messung der beiden Methodiken auch von der verfiigharen Re-
chenleistung, welche die Workstation im Moment der Messung zur Verfiigung stellt, abhéngig.
Nachdem beide Methodiken nicht parallelisiert getestet wurden, wird die Performance auch
nur fiir einen Kernel getestet. Die Wahl des Kernels auf dem simuliert worden ist, wurde
hierbei auch nicht beriicksichtigt. Des Weiteren ist die Gittergrofie mit 50x50 nur sehr klein
gewihlt und die Lattice-Boltzmann-Methode benétigt dadurch nur wenig Zeit. Die Erstel-
lung aller notwendigen Datenstrukturen und Funktionen beeinflusst die Gesamtzeit bei der
Durchfithrung des Programms jedoch. Wenn die Berechnungen somit sehr schnell durchge-
fithrt werden und die Erstellung aller notwendigen Datenstrukturen, welche unabhéngig von
der Grofe des Gitters immer relativ gleich lang dauern, in keinem angemessenen Verhéltnis
stehen, wird die Aussagekraft iiber die Performance auch hier stark beeinflusst. Fiir aussage-
kraftigere Performance-Messungen miisste die Gittergrofe dementsprechend grofer gewahlt
werden. Wenn man all diese Faktoren vernachléssigt, ist es fiir einen trotzdem von Interesse
die Laufzeit der Lattice-Boltzmann-Methode beider Methodiken zu testen und diese miteinan-
der zu vergleichen. Beide Methodiken wurden mit den selben Parametern 6fter hintereinander
ausgefiihrt. Hierbei wurden dann nur die besten Ergebnisse beriicksichtigt. Des Weiteren wird
hier nur die Dauer fiir die Randbehandlung, den Kollisionsschritt und den Stromungsschritt
ausgewertet. Ausgabefunktionen, Visualisierungen und andere Funktionen, welche kein Be-
standteil der Lattice-Boltzmann-Methode sind werden zeitlich nicht gemessen und beeinflus-
sen das Ergebnis somit nicht.

Der mit ExaSlang generierte Code ergab bei mehrfachem Ausfithren nur fiir die beriicksich-
tigten Schritte der Randbehandlung, des Kollisionsschritts und des Stromungsschitts im Poi-
seuille Channel Testfall eine Laufzeit von 24,93 Sekunden und im Lid-Driven-Cavity Testfall
eine Laufzeit von 23,46 Sekunden.
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Die Laufzeit der Lattice-Boltzmann-Methode und somit nur die Laufzeit der 3 Teilschritte
der Randbehandlung, des Kollisionsschritt und des Stromungsschritt, ergab bei der Messung
in walLBerla fiir den Poiseuille Channel Testfall eine Laufzeit von 12,93 Sekunden und im Lid-
Driven-Cavity Testfall eine Laufzeit von 12,90 Sekunden. Alle Zeiten kénnen in der folgenden
Tabelle nochmals genauer betrachten werden:

Poiseuille Channel Lid-Driven-Cavity
ExaSlang 24,93s 2346s
walBerla 12,93s 12,88 s

Abbildung 6.9: Performance-Messungen

Beim Vergleich der unterschiedlichen Laufzeiten féllt auf das in beiden Methodiken die Lauf-
zeiten fiir die verschiedenen Testfélle relativ gleich lang sind. Was uns jedoch eigentlich in-
teressiert ist der Vergleich der Laufzeiten des generierten Codes mit Hilfe von ExaSlang und
die Laufzeit des Codes, welcher mit Hilfe des HPC Frameworks wal.Berla umgesetzt worden
ist. Hier ist wal.Berla in beiden Féllen um den Faktor 2 schneller. Da jedoch zu viele Fak-
toren diese Performance-Messungen beeinflussen und diese grofitenteils bei den Messungen
vernachlassigt wurden, muss dieses Ergebnis unter Vorbehalt betrachtet werden.
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7 Zusammenfassung

In dieser Arbeit waren die Hauptziele die zwei verschiedenen Methodiken der Code Gene-
rierung und der Verwendung eines HPC Frameworks zur Umsetzung der Lattice-Boltzmann-
Methode miteinander zu vergleichen und die jeweiligen Vor- und Nachteile genauer zu be-
trachten. Um die Lattice-Boltzmann-Methode durchzufiihren wurden die beiden Testfille des
Poiseuille Channels und der Lid-Driven-Cavity ausgewéhlt. Nachdem die Lattice-Boltzmann-
Methode, sowie die gewahlten Testfille genauer erlautert worden sind, galt es eben diese
durch die zwei verschiedenen Herangehensweisen umzusetzen. Bereits bei der Implementie-
rung des Codes in ExaSlang und der Integration der Testfille in wal.Berla konnte man die
entscheidenden Eigenschaften beider Verfahren deutlich erkennen. Die Faktoren, welche bei
der Auswertung der beiden Methodiken eine entscheidende Rolle spielen, sind die Validierung
beider Verfahren, sowie der Vergleich von Flexibilitat, Komplexitdt und der Performance.
Die erste umgesetzte Methodik ist die Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode mit-
tels automatischer Code Generierung. Hierfiir wurde die DSL ExaSlang ausgewihlt. Bei der
Implementierung in ExaSlang zeigten sich schnell die Starken und Schwéchen bei dieser Her-
angehensweise. ExaSlang verfligt nur iiber eine duferst kurze und liickenhafte Dokumentati-
on. Dies fiihrt zu Problemen bei der Betrachtung der Funktionalitdten, welche ExaSlang zur
Verfiigung stellt. Ein weiteres Problem von ExaSlang ist die ungenaue Fehlerangabe beim
Ubersetzen des Codes. Die Fehleranzeigen in ExaSlang sind nicht detailliert genug. So lésst
sich der Fehler nur schwer bis zur richtigen Stelle im Code zuriickverfolgen und ist fiir Laien
hiufig auch nicht deutbar. Ein grofer Vorteil dagegen ist die Ubersichtlichkeit des ExaSlang
Codes. Im Gegensatz zum HPC Framework wal.Berla ist der ExaSlang Code sehr iibersicht-
lich, kurz und verstédndlich. Nachdem Verstehen der Datenstrukturen und Funktionalitéten,
welche ExaSlang bietet, ist die Implementierung der Lattice-Boltzmann-Methode in Exa-
Slang unkompliziert. Die Wahl einer DSL wie ExaSlang zur Implementierung der Lattice-
Boltzmann-Methode macht aus Griinden der Performance Sinn. Eine DSL bietet durch ihre
vielen Spezifikationen und ihre Auslegung um eine gewisse Problemstellung zu l6sen, die Mo6g-
lichkeit die Performance eines Programmes stark zu verbessern. Mogliche Optimierungen und
Parallelisierungen konnen in ExaSlang durchgefiihrt werden um die Performance zu steigern.
Um die Performance-Verbesserungen allerdings auch aussagekraftig zu beweisen, sind genaue-
re Messungen notwendig, wie sie in dieser Arbeit durchgefiihrt worden sind.

Die zweite Methodik die verwendet wurde ist die Umsetzung der Lattice-Boltzmann-Methode
mit Hilfe des HPC Frameworks wal.Berla. Dieses HPC Framework ist bereits darauf ausgelegt
die Lattice-Boltzmann-Methode zu simulieren. Der Fokus bei dieser Herangehensweise, war
die Integration der ausgewihlten Testfélle in walLBerla und das Zusammensetzen aller notwen-
digen Funktionen um die Lattice-Boltzmann-Methode zu simulieren. Die Schwierigkeit liegt
hier darin, die vielen verschiedenen Templatefunktionen, die wal.Berla bietet zu verstehen,
zusammenzufiigen und mit den richtigen Parametern angepasst auszufithren. Die ausfiihrli-
che Dokumentation von wal.Berla ist hierbei jedoch ein grofer Vorteil. Das grofite Problem,
welches wal.Berla beinhaltet sind die komplexen Datenstrukturen und der uniibersichtliche
Code. Die Suche nach moglichen Funktionen, welche man fiir die Umsetzung benétigt, sind
sehr zeitaufwendig und durch die Templatestrukturen auch recht kompliziert. Beim Vergleich
der Performance zeigte sich wal.Berla als die deutlich bessere Wahl. Das HPC Framework war
bereits unoptimiert um den Faktor zwei schneller und bietet auch deutlich mehr Mdoglichkei-
ten fiir Optimierungen.

Bei der abschliekenden Validierung beider Methodiken mit Hilfe eines Léngsschnitts durch
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die Mitte der Doméne, kann man durch Betrachtung des relativen Fehlers fiir den Poiseuille
Channel Testfall in Abb. 6.4 und des relativen Fehlers fiir den Lid-Driven-Cavity Testfall in
Abb. 6.8 erkennen, dass die numerischen Ergebnisse bei der Implementierung in ExaSlang
noch einen geringen Fehler an den Rédndern ergeben. Diese gilt es in zukiinftigen Projekten
noch zu beheben, um die Validierung und den endgiiltigen Beweis zu erbringen, dass die
Lattice-Boltzmann-Methode auch korrekt mittels ExaSlang umsetzbar ist.

Abschliefsend lésst sich jedoch sagen, dass beide Methodiken ihre Vor- und Nachteile besit-
zen. Die richtige Wahl zwischen den beiden unterschiedlichen Methodiken zur Umsetzung der
Lattice-Boltzmann-Methode ist von vielen verschiedenen Faktoren abhéngig und kann somit
nicht verallgemeinert getroffen werden.
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