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Bevezetés

ismezé-elmélet (PFT)
ek

A kétkomponensti PFT mozgasegyenletei

2
c

62
Szabadenergia-funkcional: F = [ dV {%’(V(ﬁf + $(Ve)2 + (o, c)}

o Rendparaméterek:

o ¢(r, t): struktirdlis rendparaméter (fazismezd) - nem megmaradé
o c(r, t): kémiai Ssszetétel (koncentricié) - megmaradé

o f(¢,c) a lokdlis szabadenergia-siiriiség - ¢ és ¢ nemlinedris fliggvénye!

A fazismezd mozgasegyenlete

0 oF
9 _ —My—  (elsé funkciondlis derivalt)
ot Yol
A kémiai Osszetétel mozgdsegyenlete
1o}
8—: +VI=0,ahol J=—McVu és p=3E akémiai potencisl
0 oF
A kémiai Osszetétel mozgdsegyenlete: a—i =V |:MCV (6—)}
c
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Bevezetés

Standarc mponensii fazismezé-elmélet (PFT)

Parabolikus dlfferencla legyenletek

Nemlinedris PDE - matematikai szemmel

Standard binér PFT — Magasabbrendii, nemlinearis diffiziés egyenletrendszer

62 62
Szabadenergia-funkcional: F = [ dV {T“S(Vqﬁ)z + $(Ve)? + (o, c)}
9¢
= S =My (V- ) & %=V [Mc(s, )V (& - EV3c)]

Matematikai szempontbdl:

: linedris operatorok és nemlinedris tagok

. TP TI: '  1
o Elsdrendii id8derivalt: 5, &%,

o Mdsod- vagy magasabb rendii téroperatorok: V2, V* V()-V(),

o Nemlinearitdsok f(...)-ben:

o kétkomponensii PFT: f(¢, c) = aga(}) + pm(¢)fs(c) + [1 — pm(¢)]fi(c),

ahol fs,;(c) = BT [cIn(c) + (1 — ¢) In(1 — )] + h; " (<)
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Véges differencia médszer

Tisztan explicit vs. (részben) implicit idéléptetési sémdk

Tisztan explicit Euler-médszer (Részben) implicit médszerek

671 = g7 + At - DRHS[{¢" }] o "Szeleteljiink”: DRHS = DRHS. — DRHS;
Elterjedt, kényelmes ¢n+1 + At - DRHS; [{¢"+1}] =

= ¢7; + At - DRHS.[{¢7 ;}]
R e
o Stabilitasi feltétel(*): = Lin. egyenletrendszer: A -y"*! = f(y")
At < f(D) - hmax(miV"9) o A stabilitssi kritérium eltiinik(*)

o A szdmitdsi id6é skdldzdddsa

o méretfiiggd megolddk: direkt vs. iterativ

dupla térbeli felbontas esetén: o Ha A kozel szingularis — konvergencia?
, o Nehéz parhuzamositds 2 és 3 dimenziéban
= f = E — 2max(n;V"¢u)+D
Tc

o Mozgasegyenlet c-re 3D-ben:
max(n,V"c) =4 = f =128

Hogyan tarthatnank meg csak az elényoket?

Feltétel nélkiili stabilitds matrixegyenelet nélkiil?
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Spektrélis médszerek erii példak

Spektrélis id6léptetési sémak

A valés tér helyett oldjuk meg az egyenletet a spektrumban!

o Nincs sziikség véges diff. stencilekre: (V2)"¢ — (—k2)" - &y

o Az implicit rész pontfiiggvény a spektrumban (nem pedig matrixegyenlet)
o Feltétel nélkiil stabil idéléptetési sémak feldllitdsa lehetséges!

o A nemlinearitasok kezelése: fo/(k) = F{fu[F (o)}

Az operator-szeletelés alapjai

o Eredeti PDE: 8:¢ = L[¢] + foy(¢, Vb, ...)
o Atrendezve: 8:¢ = (Li[¢] + Le[¢]) + S[#] + {f — S[0]}

o Implicit stabil tagok: L;[¢] és 5[¢], S a szeletelé operator

o Explicit stabil tagok: Le[¢] és £(4, Ve, ...) = fu($, Vo, ...) — S[¢]
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Spektrélis médszerek

erii példak

A spektralis séma stabilitdsa

Az operator-szeletelés alapjai

o Szeleteljiink: Oep = f($, Ve, V2¢,...) = (L + 8)[¢] + {Le[¢] + £(4, Vo, ...)}

o {1—At[Li(k) + S}t = [1+ AtLe(k)] g + At (f, VE,...)

% At - ft(k
o Részben implicit részben spektralis séma: qbt“ qb = ( )~
1 — At[L;(k) + S(k)]

A séma majdnem feltétel nélkiil stabil, majdnem = a nemlinearitastdl fiigg

Tippek az operatorszeleteléshez

o Implicit stabil operatorok: a;(V?)?*1¢ & —b;(V?)% ¢, if a;, b; >0
o Explicit stabil operatorok: a;(V2)%*1¢ & —b;(V?)? ¢, if a;, b; <0

o Nemlinedris tagok stabilitdsa: mindig ellendrizni kell (esetenként bonyolult)
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Spektralis médszerek

1. példa: fazisszeparacié Cahn-Hilliard folyadékban

Mozgasegyenlet

@ Szabadenergia-funkcional: F = de{ (Ve)? + (e 71) }

dc

3 =V? ( —c— anC)

< . 9 2
o Mozgasegyenlet: 37 =V <5C> =

Nincs sziikség operdator-szeletelésre, mert:

e 9rc = —a(V?)%c — V2c + V?(c3) =—a(V?)?0+V2(c3 — ¢)

Id6léptetési séma:

gttl _ gt g2 ak?f + fy(k)
. k 1+ At(ak?) ’

where (k) = {FFT[ct(r)? — c'(r)]}«
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o A spektrélis médszerek alapja
Spektralis médszerek [JRUENS Dyl s clEtan
ris operatorok és nemline:;

Ké

2. példa: konzervativ Swift-Hohenberg dinamika (Phase-Field Crystal)

Mozgdsegyenlet

e Szabadenergia-funkcional: F = [ dV {% [r+@+V2?]y+ %4}

oY
o Mozgdsegyenlet: a—lt} =V2[(r+ 1)y +2V2+ V% +43], r+1>0

Operator-szeletelés: +V2y — V24

0 O0rp =(r + 2)V2¢ + VO9+2V* + V(1) — ) (hasonléan a CH-hoz)

Id6léptetési séma

[(r +2) — 2% + k4] + 7 (k)
1+ At[(r + 2)k? + k9]

, (k) = {FFTI(W"(1)° = ¥ (N}

Pt = Jf — KAt
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Spektrélis médszerek o jai

< alapjz
Linedris operatorok és nemlinedris fiifggvények: egyszerii példak

étkomponensii & < Fazismez5-Elmé

Megjegyzések a stabilitdshoz

Orc = V2(c® — ¢ — aV2c) + £(r, t), ahol £(r, t) egy konzervativ, szines Gauss-zaj.

0 = —k*& + k& — kK2 F(c?)

INSTABIL! STABIL!
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Spektrélis médszerek

Ketkomponensu Gtvozetek Fazismezs-Elmélete

PFT model eutektikus megszilardulasra

€2 2
Szabadenergia-funkcional: F = [ dV {%T(Vd))z + CTT(VC)2 + (¢, c)}

EOMs: 2 = @{h(qs, Y [% - 36(?%)]} & 7598 =BRV(TVg) - &

Nemlinearitasok: 8?(%74(;@ il ¢ 9) , h(¢, ) =[1+ ¢(Ds/Dy — 1)]e(1 — c), és T(r)

Anizotrép kétkomponensii PFT

2
Szabadenergia-funkcional: F = [ dV {ﬂ(VQﬁy + 62A%(VC)Q + (o, c)}

Uj tipusti nemlinesris tagok: & (Ve/IV9l) és €2(Ve/|Vel)

cous 5 =¥ {007 (32~ ()]} & 5 = [7 (o) - 24

Gyula Téth Spektrélis médszerek a Fazismezé-elméletben



Spektrélis médszerek erii példak

PFT model eutektikus megszilardulasra

Az operator-szeletelés koncepciéjalll

@ Fejtsiik ki analitikusan a differencidlegyenlet teljes jobb oldalat

@ Azonositsuk a (—1)"+lgl.¢’c(¢, ¢, Vo¢,Ve,...)V?(¢,c) tipusi tagokat

© Vegyiik S7° := max{max[g”“(¢, ¢V, Vc,...)],0} >0

O A szeletels operator: 5%¢(k) = — YN | 57k

© (¢, c) = 59[g, el + XN, (1) g?(...) — S IVZ (4, €) + he(....)
Qg (...)- Sié’c < 0 = explicit stabil tagok és 5%:¢[¢, c] implicit stabil tagok

Q@ h?<(¢p,c,V,Vc,...) még lehet instabil!

= A maradék nemlinedris tagok [h()] stabilitasvizsgilata!

[1] G. Tegze et al, J. Comp. Phys. 228, 1612 (2009)
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Alkalmazss grafikus processzorra

Miért érdemes GPU-ra alkalmazni?

A klasszikus PC-klaszterekhez képest magasan koltséghatékony
Beépitett konyvtdrak (CUFFT,CUSPARSE,CURAND,CUBLAS)

Egyszerii sajat kernelek, konnyt kivitelezés

A teljes szamitasi id6 az FFT idejével megy

A GPU-k fejlesztése nagy erékkel folyik...

o Az FFT skaldzéddsa: Nlog(N) - nem idedlis GPU-ra
o Meméria limitélt (3 — 4G)

o Az adatmdsolds sivszélesség-limitdlt (PCIl-Express)

o FFT adaptiv halén - memdriaigény csokkentése
o Multi-GPU (OpenMP) & multi-PC verzié (mpi)
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son-Hunt
iai 4tm,

Eredmények

Binér PFT ezust-réz rendszerre

el e Az eziist-réz rendszer fazisdiagramja:

Termodinamika (CALPHAD)

1400

Feliileti szabadenergia:
VAg = 172[mJ/m?],

Yeu = 227[mJ/m?] 1200

o Hatdrrétegvastagsag: —
. 1000

dss ~ dSL ~ l[nm] =

o Diffiiziés allandé:
Dy = 10~°[m?/s], 800
Ds/D, =0.01...1

o Kinetikus egyiitthatdk: 600
M¢/MC ~ 2
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Jackson-Hunt teszt

Eredmények

Eredmények

2D: lamellds megszilardulds - A\2v =?

hdzott minta (vpuy), T(r) profil (periodikus BC), izotrép rendszer, D; = Ds (durva)
A megszilardulasi front megall, amint Veoification(T*) = Vpun

Jackson-Hunt teszt: A\2v = const.?

A: lamella tavolsdg, v: frontsebesség

25

— 20

10714722 [1/m?

Az taldltuk, hogy (v + a)\? = const. 0.01 0.02 0.03
(nagy tdlhiités: 200 — 300[K]) v [m/s]

2
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Jackson-Hunt teszt
Morfolégiai dtmenetek

: Anizotrépia
Eredmények nizotropia

Eredmények

2D: Lamellaris — globularis — savos atmenet

hizott minta (vpuy), T(r) profil (periodikus BC), izotrép rendszer, D; = 0.01Dg
Tilhiités: AT = 300...350[K], vpus = 0.06...0.08[m/s]

AT =270[K], AT =280[K], AT =200[K], AT =300[K], AT =310[K],
Voult = 4.5[cm/s]  vpuy = 5.0[cm/s]  vpuy = 5.5[cm/s]  vpu = 6.0[cm/s]  vpuy = 6.5[cm/s]
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Jackson-Hunt teszt
Morfolégiai atmenetek

Eredmények \nizotropia

3D: rid — lamella dtmenet

hdzott minta (vpuy), T(r) profil (periodikus BC), izotrép rendszer, D; = Ds
Talhiités: AT = 155[K], vpuy = 0.01[m/s], ¢ = 0.7,0.75,0.8
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Eredmények Anizotrépia

Anizotrép kétkomponensti PFT

Paraméterek
hdzott minta (vpuy), T(r) profil (periodikus BC), D; = Ds
Tilhiités: AT = 155[K], vpuy = 0.01[m/s], c=0.6...0.7

K&bés anizotrdpia Ei(“)-beﬂ 6-fogast sik a. €2(n)-ben kobos + 6-fogdsi sik

Nincs jelen racsanizotrépia, —k2"¢@, minden térinformaciét tartalmaz!
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Osszefoglalds

Operator-szeletelés-alapt részben implicit - részben spektralis sémak
parabolikus egyenletrendszerekre

o Feladat: kétkomponensii otvozetek megszilarduldsdnak fazismezé-elméleti
modellezése
o Véges differencia mdédszer
o Stabiilitdsi kritérium = rossz skaldzédas

o Teljes explicit vs. (részben) implicit médszerek

@ Spektralis médszerek
o Az operator-szeletelés alapjai

o "Feltétel nélkiil” stabil részben spektralis, részben implicit sémak

Alkalmazas GPU-ra

o Koltséghatékony, kényelmes haszndlat, gyors fejlédés

o Az FFT nem idedlis GPU-ra + memodria savszélesség korlat

o Eredmények az eziist-réz rendszerre
o Lamellds megszilardulas és a Jackson-Hunt teszt

o Morfolégiai dtmenetek, anizotrép megszildrdulds
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