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KUTATASI BESZAMOLO

1. Bevezetés

A posztdoktori kutatdsi pédlydzatom munkatervében az aldbbi teriileteken terveztem és
vallaltam kutatdsokat végezni:

e Regularis és mozg6 csapadékmintdzatok vizsgédlata és modellezése;

e Részletes 6zonfluxusok szdmitdsa operativ médon Magyarorszag teriiletére;

e Reakci6-difftizié rendszerek hatékony modellezése multiprocesszoros szamitogépen.

Tovéabbiakban réviden ismertem az utébbi teriileteken végzett kutatdsok eredményeit.

II. Eredmények ismertetése

II. 1. Regularis és mozgd csapadékmintizatok vizsgalata €s modellezése

Régota vizsgédljdk a mozgd reakcié frontok mogott kialakulé csapadékmintdzatokat. Az
érdeklddés kozéppontjdban azért keriiltek ismét, mert lehetdéség nyilt mezo- és mikroskalaju
mintdzatokat tervezni. Ellentétben a feliilrdl-lefelé torténd struktdra-épitéssel a vezérelt
csapadékképzédés lehetdséget biztosit az alulrdl felfelé torténd épitkezésnek. Eppen ezért
kulcsfontossdgi, hogy megértsiik, hogyan lehet vezérelni a csapadékképzdodést akar olyan
esetekben is amikor a csapadékképzddésen til a keletkezett csapadék komplexképzddés sordn
feloldodik.

Az ennek eredményeképpen a virtudlisan mozgd csapadékzona konnyen lathaté és
viselkedése egyszerli eszkozokkel vizsgilhatd. A klasszikus kisérleti elrendezése a mozgo
z6ndk létrehozdsdnak a kovetkezd: egy elektrolit (belsd elektrolit) egyenletesen egy
gélmdtrixban van eloszlatva. Addig a mdésik (kiils6 elektrolit) kiviilrdl diffundal a
reakciokozegbe. A tipikus belsé-kiils§ elektrolitparok a kdvetkezék: Hg**/I, Co**/NH,OH,
Cr’*/OH". Az adott csapadék (Hgl,, Co(OH),, Cr(OH);3) a reakciézondban keletkezik, amely
diffizivan mozog a difftiziés oszlopban. Ebben a reakciéfrontban a kiilsd elektrolit
feleslegnek hatdsara a csapadék komplexképzddés hatdsdra feloldodik ([HgI4]2’,
[Co(NH3)]**, [Cr(OH)4]). Nagyon konnyen vizsgdlhaté a csapadékzéna mozgésa, ha a gél a
kiilso-, és a belsd elektrolit, tovabbd a komplex is szintelen.

A reakcidé-diffizé rendszereknek nagy jelentdségilk van az €16 és élettelen

természettudomanyokban egyardnt. Az elmult évtizedekben szdmos Onszervezddésrol
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szamoltak be: csapadékmintdzatok, oszcilldlé rendszerek, utazé hulldmok, és Turing
mintdzatok. Csapadékmintdzat reakcid-diffiizié rendszerekben 4ltalaban ugy keletkezhet, a
két szervetlen ion csapadékképzddési reakcioval reagdl egymadssal. Az ilyen tipusd mintdzatok
kialakuldsat az &atmenetileg keletkezd szolok instabilitdsdval magyarazzak. A klasszikus
mintdzatok statikusak, és staciondriusak abban az értelemben, hogy a keletkezo
csapadékzondk a keletkezésiik helyén maradnak. Sok esetben ugynevezett mozgd zondk is

1étrejohetnek, ha a csapadék komplexképzddése biztositott.

e Matematikai modellt dolgoztunk ki és modelleztiik az atmenetet a mozgd Liesegang
mintdzatokbol heterogén csapadékhullimokba. Meghataroztunk egy ,fazistérképet”,
amelynek segitségével kisérletek tervezhetéek a kiilonféle bonyolultabb mozgd

csapadékmintdzatok megfigyelésére és vizsgilatara.

e A regularis csapadékmintizatok (Liesegang-jelenség) jellemzésére 1j torvényszertiséget
ismertiink fel, amelyet elméleti, kisérleti mddon és numerikus szdmitdsokkal is
alatdmasztottunk. Bevezettiink két (ij mennyiséget, a csapadékrendszer tomegkozéppontjat
€s a csapadék Osszmennyiségét. Vizsgdlataink rdmutattak arra, hogy a két mennyiség
kozott egyenes aranyossag van. Az ardnyossagi tényezot elméleti iton meghataroztuk. Az
elméleti és numerikus szimuldcioval josolt viselkedést kisérletekkel tdmasztottuk ald. A
javasolt torvényszeriségnek fontos alkalmazasi teriilete lehet a geokémia és a geokémiai

morphogenezis.

e Vizsgiltuk a terjedd reakcié front gorbiiletének hatdsit a Liesegang mintdzatra.
Matematikai modell feléllitdsdval a jelenséget jellemeztiik, és kisérletekkel tamasztottuk

ald a modell eredményeit.

e Liesegang-jelenség éaltalanos torvényszeriiségeit vizsgdlatuk elektromos erdtérben. A
csapadékmintdzatok kialakuldsdban elektromos toltéssel rendelkezd kémiai részecskék
(ionok) vesznek részt, ezért az elektromos erdtérnek jelentds hatdsa van a mintdzat
kialakuldsdban. Bemutattuk, hogy az elektromos erdtérrel, mint kontroll paraméterrel,
hogyan lehet a mozgd mintdzatok tipusat befolydsolni. Ebben a témakorben végzett,

régebbi kutatdsi anyagokat is felhaszndlasaval tobb Osszefoglalé munkat készitettiink.
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e Egy j tipusi rendszert vizsgiltunk (AI’*/OH"), amelyben egymastdl elkiiloniils
csapadékzondk jelenhetnek meg, ha a kiilsé elektrolitot tartalmazé tartdly kémhatdsa
periodikusan vdltozik. Ez amiatt lehetséges, mert a keletkezett aluminium-hidroxid
csapadék amfoter tulajdonsdgd. A csapadékképzddés és a komplexképzddés jol
megfigyelhetd vékony aluminium-hidroxid csapadékfrontot eredményez az aldbbi reakcid
alapjén:

Al (aq) + 3H,0 <> AI(OH)(s) + 3H(aq)
Al(OH)4(s) + H,0 == [AI(OH),] (aq) + H(aq)

A reakci6-diffizié rendszerek mikro- és nanotechnoldgiai célokra torténd felhasznaldsa
az ugynevezett WETS technikdval a bélyegzé geometriai form4jat hasznélja. Ezen feliil
fontos az olyan technikdk kidolgozdsa is amely nem ezeket a geometriai megfontoldsokat
alkalmazza. Makroskédldn a csapadékfrontok elektromos erdtér alkalmazasaval torténo
szimmetrikus és nem szimmetrikus torzitdsit mar vizsgaltdk. Az aluminium-hidroxid
csak egy sziikk kémhatds tartomanyon beliil 1étezik. A tartomdnyon kiviil vagy komplex,
vagy szabad aluminiumion van jelen. Kihasznélva a csapadék ezen tulajdonsagat szamos
mintdzat tervezhetd ha a kozponti tartalyt koriilvessziik sésavat tartalmazé tartdlyokkal.
Eleinte a kozponti ligot tartalmazé tartdly koriil kialakul egy vékony szimmetrikus
csapadékgytirti, amely sugdrirdnyba kifelé diffizivan mozog. Ebben a szakaszban a
mintdzatot elsdsorban az OH™ ion diffiziéja vezérli. Tovabbd nem torténik
mintdzatképzddés a savakat tartalmaz tartdlyok koriil. Viszonylag tdvolabb a kdzponti
tartalytol, ahol a pH mez6t mar nem csak a lig, hanem a kiilsd tartalyokbdl diffundalo
sav is meghatdrozza (1.dbra). Kis id6 elteltével a pH mezd staciondrius lesz. Ennek
kovetkeztében a kialakult mintdzat is staciondrius. Ez az oOtlet lehetdséget biztosit az
amfoter tulajdonsdgu csapadékrendszerekben a csapadék szisztematikus vezérlésére és
torzitdsara. Ezt a technikat akar mikro- és nanoskaldn is alkalmazhatjuk az ilyen tipusu

mintazatok tervezésénél.
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1. abra A csapadékfrontok szisztematikus torzitdsa 5 érdaval a kisérlet inditdsa utdn: hdarom (a), négy (b), 6t (c)
és hat (d) kiils6 tartalyt alkalmazva. Kezdeti feltételek: (1) agar6z gél: [A*] = 0.040 M, vastagsdga: 3,2 mm; (2)
kozponti tartdly sugara: 10 mm, [NaOH] = 2,50 M (750 pL); (3) a kiilsé tartdlyok sugara 9,0 mm,
[HCI1] = 3,020 M (505 pL). A skala 1 cm-t jelol.

e [Egy Uj tipusu reakcio-diffiizié rendszerben vizsgaltuk a mintazatképzddést, ahol a
csapadékfront mozgédsdhoz csatolédott a mozgasra merdleges utazé hullam viselkedés is.
Az aluminium-hidroxid rendszerben egy Uj tipusu OnszervezOdést figyeltiink meg: utazé
hullamok és spirdlok megjelenését a csapadékfront belsejében. Egyiitt tudtuk vizsgélni és
megfigyelni a mozg6 csapadékfrontot, és ebben a rétegben mozgé kémiai hullamokat. Az
ilyen tipusd viselkedésre csapadékrendszerekben eddig nem taldltak semmilyen
bizonyitékot. A kisérleteket gy végeztik el, hogy az agaréz gél meghatdrozott
mennyiségli aluminium-kloridot (bels6 elektrolit) tartalmazzon. A gélkészités sordn a
monomert tartalmazé oldatot 70-80°C-ig melegitettiik folytonos keverés kézben. A forrd
oldathoz megfeleld6 mennyiségli AlICl;*6H,0O anyagot adtunk. Ezutdn Petri-csészébe
helyeztiik, és vizszintesen dllni hagytuk amig a gélesedés teljesen le nem jitszddott.
Minden esetben 2,5 M-os natrium-hidroxid oldatot hasznaltunk kiilso elektrolitként. A

gél megszilarduldsa utdn a Kkiils6 elektrolitot raontottik a gél felszinére és a
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2.

mintdzatképzddést dtmend fényben vizsgdltuk. Az éltalunk megfigyelt jelenség utazé
hulldmokbdl, és csapadékmintazatokbdl is all. Eleinte a kiils elektrolit hatdsara
aluminium-hidroxid csapadék keletkezik a gélfelszinen. A kiilsé elektrolit feleslegében
azonban ennek a csapadéknak egy része komplexképzddés révén feloldodik. Ezéltal egy
vékony, a gélfelszintdl tdvolodd csapadékréteget hozhatunk létre. A zéna sebessége
folyamatosan csokken. A reakcid elinditdsat kovetden néhdny perccel egy kiilonleges és

jOl megfigyelhetd onszervezddést figyelhetiink meg, amely két f6 részbdl 4ll:

1. Egy mozg6 csapadékréteg, amely parhuzamos a gél felszinével, €s merdleges a
megfigyelés irdnydra. A réteg keresztiilhalad a kozegen, a csapadékképzodés,
és komplexképzddés révén.

2. Onszervezddés jatszodik le a vékony csapadékrétegben (50-200 pm).

Az ilyen tipusu spirdlképz0dés spontdn mddon tortént, minden kiilsd hatds és perturacio
nélkiil (2. és 3. dbra). A dupla spirdlok szdma az iddben novekszik, amely telitési
kinetikat mutat. A hulldmok terjedési sebessége csokken, €s néhany o6ra elteltével a
mintdzat ,befagy”. A rendszer gerjeszthetdsége a kisérlet inditdsa utdn csokken. A
rendszer kezdeti gerjeszthetdsége az aluminium-klorid koncentracidjaval vezérelhetd. Az
utazé hulldmok sebessége (1 cm h™') koriilbeliil egy nagysdgrenddel nagyobb, mint a
csapadékréteg mozgdsdnak sebessége. Megadllapitottuk, hogy az ilyen tipusu
onszervezO0dés a belsd elektrolit csak egy sziik koncentracidtartomanyaban 1étezhet (0,28-

0,34 M).

1

dbra Mozgé aluminium-hidroxid csapadék felilletén kialakul6 hullimok. (Az agar6z gélben

[AI*] = 0,29 M; a gélgoly6 dtmérdje 2 cm; kiilsé elektrolitot [NaOH] = 2,50 M). A front a goly6 kozéppontja
felé mozog, kdzben a gorbiilt felilleten megfigyelhetd a spirdlok és duplaspirdlok fejlédése.



OTKA D048673: Osszetett reakci6-diffiizi rendszerek vizsgélata és modelljeik parhuzamositdsa Lagzi Istvdn

3. abra Bal oldali dbrdk: Dupla spirdlok terjedése az aluminium-hidroxid csapadék rétegében. (feliilnézet, bal
oldal). Kezdeti feltételek: az agar6z gélben [AI’*] = 0,29 M; a gél vastagsdga 6,4 mm; kiils6 elektrolitot a gélre
ontottik (50 cm®, [NaOH] = 2,50 M). A képek r és ¢ + 390 s idépontban késziiltek. A skdla 1 cm-t jelol. Jobb
oldali dbrdk: Dupla spirdlok terjedése az aluminium-hidroxid csapadék rétegében. (feliilnézet, jobb oldal).

Kezdeti feltételek: az agaréz gélben [AI**] = 0,30 M; a gél vastagsdga 6,4 mm; kiils6 elektrolitot a gélre 6ntottiik
(50 cm3, [NaOH] = 2,50 M). A képek ¢ és ¢ + 390 s id6pontban késziiltek.
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e  Gerjeszthetd kozegekben terjedd kémiai hulldamok vizsgdlata nagy multra tekint vissza.
Ilyen kozeget feltételezve az €16 természettudomanyokban szdmos jelenséget
modelleztek. Ilyenek a jarvanyos betegségek terjedése, és fajok populaciddinamikai
modellezése. A jelenségeket reakcio-diffuzi6 modellekkel irhatjuk le, amelyek
matematikailag parcidlis differencidlegyenletekkel reprezentdlhat6ak. Ezek az egyenletek
egyértelmiien leirjdk a rendszer viselkedését, habar szdmos esetben a megfeleld
numerikus modszer megvdlasztdsa €s az egyenletek megolddsa nagyon iddigényes
(kiilonosen 3 dimenzidban). Sok esetben igen hatékonyan megoldhatjuk ezt a problémét
sejtautomata modellekkel. Az ilyen tipusi modellek egyszertiségiik, altalanossaguk, és
kis szamitdsigényiik miatt jelentenek kivalé megoldéast a jelenségek modellezésére. A
sejtautomata modellekkel kvalitativan szdmolhaté a diffdzid, a mintdzatképzddés, az
ingeriilet atvitel, a kozuti forgalom alakuldsa, az erddtiizek vagy a fert6z0 betegségek
terjedése. A sejtautomatdkat kiilonb6z6 szempontok szerint fejlesztik. Néhany program
lehetéséget ad a Belouszov-Zsabotyinszkij reakciéban a kémiai hulldmok leifrdsara. A
vizsgalatunk célja, hogy egy sajit fejlesztésli sejtautomata modellel jellemezziik, és
leirjuk egy akaddly koriil mozgé hullamok viselkedését. Megvizsgaltuk a
céltdblamintdzatok kialakuldsét kiilsé gerjesztés nélkiil és a kémiai hulldamok ,,lencse”
effektusat. A sejtautomata modelliinkkel modellezni tudtunk spirdlokat, és céltabla
mintdzatokat. Ujabb kutatidsokban leirtdk, hogy a csapadékfrontok és a gerjeszthetd
kozegben terjedd kémiai hulldmok torésszerli viselkedést mutatnak. Megvizsgaltdk, hogy
a diffuzié altal keltett csapadékfrontok hasonld viselkedést mutatnak mint az optikai
megfeleldje, és eleget tesznek a Snellius-Descartes-féle torési torvénynek. Gerjeszthetd
kozegben megvaldsitottdk a kémiai lencsét, amelyet a kémiai hullamok a kozeghataron
torténd torésével hoztak létre. A hulldmok terjedési sebessége kiviil, és a kémiai
lencsében kiilonb6zo volt. Illyen rendszerekben megvaldsithatd, hogy az egyetlen pontbdl
inditott hulldm a lencse belsejében a torés kovetkeztében egy pontban megsemmisiil. Ezt
a tipusu viselkedést egyszerli geometriai megfontoldsokkal meg lehet magyardzni, és az
altalunk kidolgozott sejtautomata modellel modellezni lehet. A szdmoldsok sordn a
paramétereke ugy valasztottunk meg, hogy a hullam terjedési sebessége a lencsében 0,45-
szerese legyen a kiilsé kozegez képest. A szimulaci6 és a kisérleti eredményeket a 4. dbra

tartalmazza.
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() (b)

4. abra Kémiai lencse effektus a kisérletekben (a) [K. Kaly-Kullai, I.. Roszol, A. Volford: “Chemical lens”, Chem.
Phys. Lett., Vol. 414, (2005), pp. 326-330] és a sejtautomata szimuldcié eredménye (b).

II. 2 Részletes 6zonfluxusok szamitdsa operativ médon Magvyarorszag teriiletére

Egy terjedési és egy szdraz iilepedési modell 6sszekapcsoldsdaval olyan modellt fejlesztettiink
ki, amellyel meghatarozhaté a kiilonb6z0 felszintipusokat érd, tényleges Ozonterhelés
mértéke. A csatolt modellel Magyarorszag teriiletére megadtuk az 6zon koncentracidjanak,
tilepedési sebességének, valamint az ilepedési fluxusdnak (teljes és a novényzet
légcserenyildsain keresztiili) a térbeli eloszldsit. A kutatds fontossdgit mutatja, hogy az 6zon
a sztomdkon (légzdnyilasokon) keresztiil jut be a novényzet sejtjeibe és fejti ki ott roncsold
hatasat. Ezért a tényleges Ozonterhelést sokkal inkabb az iilepedés, mint pusztin a
koncentricié hatdrozza meg. Osszekapcsoltuk a terjedési modellt az Orszdgos Meteoroldgiai
Szolgalat ALADIN nevil id6jaras-eldrejelz6 modelljével, igy gyakorlatban lehetdség van arra,

hogy a légkorkémiai modellt operativ uton lehessen futtatni.

e Az iilepedési modellel Magyarorszag teriiletére végeztiink szamitdsokat. A modell
bemend adatait részben az Orszdgos Meteoroldgiai Szolgalatnal alkalmazott ALADIN
numerikus eldrejelzési modell szolgdltatta. Ezek a felszini meteoroldgiai dllapothatirozok
(hdmérséklet, csapadék, borultsdg, szélsebesség, szélirdny, relativ nedvesség), a
magaslégkori adatok (hdmérséklet, sz€élsebesség, sz€lirdny, relativ nedvesség), valamint a

felszinboritottsagra vonatkoz6 informaciok (11 felszinboritottsdgi kategoria). A felszinre,
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a novényzetre, a talajra (7 fizikai talajféleség) és a nyomgdzokra vonatkozd
paramétereket, valamint a kémiai komponensekre vonatkozé kezdeti feltételeket
szakirodalmi hivatkozdsokbo6l €s hazai parametrizaciokbol nyertilk. A koncentracid
mezOk meghatdrozdsdhoz hazai és nemzetkdzi emisszié katasztereket hasznaltunk. A
rendelkezésre 4ll6 adatbézis alapjan részletes térbeli felbontdsban szabalyos rdcsra
szamitottuk az 6zonkoncentricid, az iilepedési sebesség €s az 6zonfluxus értékeit egy
vegetacids periddusra. Elemeztiikk az egyes hénapok és évszakok kozti kiillonbségeket,
valamint az id6jarasi helyzet, a novényfiziologiai paraméterek és a talajtipus hatdsét az
iilepedésre. Meghatdroztuk Magyarorszdg teriiletére a nemzetkozi szakirodalomban
hasznalt kiiszobszdmok folotti 6zonterhelés mértékét. Osszehasonlitottuk a koncentracié
és fluxus alapi mérészamok alapjan kapott eredményeket. Ehhez az in. AOT40 és a
sztémafluxus mennyiségeket szamitottuk a szabdlyos racsra. Az AOT40 az 6ras 40 ppb
koncentracio folotti értékeket Osszegzi egy megadott iddszakra. A sztomafluxus a
ténylegesen a novénybe jutd és ott karositd hatdst kifejté 6zonmennyiséget adja meg. A
két mérdszam dltal kapott eredmények egyes teriileteken és idOszakokban jelentOsen
eltérhetnek. Munkdnkban ravilagitottunk, hogy a kordbban elterjedten haszndlt, pusztin
koncentracié alapu mértéknél joval pontosabb, kifinomultabb térbeli szerkezetet mutat a
sztomafluxus alapjan készitett terhelési térkép. A fluxus ugyan joval bonyolultabban
meghatdrozhaté mennyiség, de az alkalmazott modellel lehetdség nyilt a részletes tér- és
idobeli eloszlds becslésére (5. dbra). A havi O6zonterhelési térképek alapjan
koriilhatarolhatovda védltak a leginkdbb szennyezett teriiletek Magyarorszagon.
Eredményeink alapjdn elemeztiik a kiilonbozd terhelési térképeket, valamint az egyes
mérdszamok kozti eltéréseket. Az iilepedési fluxust az iilepedési sebesség és a referencia
szintre (a modellben az aktiv felszin felett 10 m-re) meghatdrozott 6zonkoncentraci
szorzataként szamitjuk. Az iilepedési sebességet az iilepedést akadédlyozé ellendllasok
ereddjének reciprokaként allitjuk eld. Ezek az ellenallasok az aerodinamikai ellenallas, a
kvézi-lamindris hatarréteg ellenallasa, valamint a felszini ellenallds. Az aerodinamikai
ellendllds a turbulencia 4ltal a felszin felé irdnyul6 szennyezOanyag transzportot gatolja, a
kvazi-lamindris hatdrréteg ellendllds a felszin feletti vékony rétegben a molekuldris
diffuzié altal torténd anyagcserére hat, a felszini ellendllds pedig a ndvényzet és a talaj
kiilonboz6 részeinek a szaraz iilepedésre kifejtett gitlé hatdsat irja le. Mig eldbbi kettd
meteoroldgiai allapothatdrozok alapjan parametrizalhatd, utébbi egy Osszetett ellendllds
hal6zatot alkotva egyarant fligg az id6jarasi helyzettdl, a felszintdl, a novényzettdl, annak

fiziologiai éllapotdtdl €s a talajtipustdl. Munkank sordn a felszini ellenallas egyes
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tagjainak pontositdsat végzetiik részben mérési adatokra tdmaszkodva, részben kiterjedt
szakirodalmi adatbazis alapjan. Megadtuk a modellben hasznélt 6sszes felszintipusra az
egyes ellendllds tagok szdmitdsdndl haszndlt felszin- és idoszakfiiggd paramétereket. A
kutatdsok keretében részletes modell érzékenységi vizsgélatot végeztiink. Megvizsgéltuk,
hogy melyek azok a modellparaméterek és input adatok, amelyek er6sen befolydsoljak a
kapott eredményt. Az 6zon iilepedés becslésében szdmos bizonytalan tényezd okoz
nehézséget. Az egyes dllapothatdrozok illetve modellparaméterek hatdsa a szamitott
ilepedésre sokszor jelentds iddbeli valtozast is mutat (pl. a nydri hénapokban jelentdsen
befolydsolja a szamitdsokat, az dtmeneti évszakokban viszont elhanyagolhat6 a hatasa).
Az érzékenységi vizsgalatok sordn elso 1épésben azt az egyszerli mddszert kovettiik, hogy
a bemend adatok értékét egyenként, pozitiv és negativ irdnyba valtoztatva megvizsgaltuk
az eredményt. A részletes vizsgdlatok sordn rdmutattunk, hogy a hazai kontinentdlis
viszonyok mellett a nydri félévben a talajnedvesség kozvetett mechanizmusokon
keresztiil markdnsan befolydsolja az iilepedés mértékét. Erddallomanyokra hosszabb

iddszakra is végeztiink érzékenységi vizsgélatokat.

1998. julius
v, atlag

1998. julius
[O] atlag

1998. julius
F atlag

5. abra A modellel szamitott dtlagos 6zon-koncentracid, dtlagos iilepedési sebesség és teljes fluxus
Magyarorszag teriiletére 1998 jiliusaban.
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1I. 3. Reakcio-difftizio rendszerek hatékony modellezése multiprocesszoros szamitdgépen

A MTA SZTAKI altal létrehozott parhuzamos programfejlesztd rendszer (P-GRADE)

segitségével elkészitettiink tobb parhuzamos alkalmazast (4ltalanos, merev kémiai kinetikai

egyenleteket is megoldd reakcid-diffizié modell és légkdrkémiai csdva terjedését leird

modell). Teljesitményanalizalasi eszkdzokkel monitorizaltuk az alkalmazasokat. A modellek

parhuzamositdsaval jelentdsen lerdvidiilt — az amugy igen iddigényes alkalmazdsok - futtatdsi

ideje.

Kidolgoztunk egy programot a reakcid-diffizié-advekcié egyenletek megoldasa, passziv
nyomanyagok (radioaktiv nuklidok) terjedésének szimuldcidjara. A reakcié-diffuzio-
advekcié egyenletek matematikailag masodrendli parcidlis differencidlegyenletek.
Ezekhez az egyenletekhez az adott feladattdl fiiggd kezdeti- és peremfeltételeket kell
megadnunk. Legtobb esetben a reakcié-diffuzié-advekcié egyenleteket, hasonldéan az
egyszeriibb felépitésii reakcid-diffizié egyenletekhez, nem lehet analitikusan megoldani.
Az egyenletek megolddsa numerikusan torténik €s a numerikus megoldds egyik hatékony
modszere az Un. "method of lines". Ilyenkor a reakcid-diffuzidadvekcié egyenletek
megolddsdhoz a szimuldland6 tér diszkretizdcidja sziikséges, amelynek sordn a fizikai
teret (jelen esetben a sikot) celldkra (rdcshalézatra) bontjuk, majd a tér mindkét térbeli
valtoz6 irdnydban megvizsgaljuk a reakcid, advekcié és a diffuzi6 okozta
koncentraciovéltozdsokat. A parhuzamositott algoritmus 1ényege, hogy a tartomdnyt
felbontjuk egyenld részekre és az egyes processzek egymadstdl fiiggetleniil szamitjdk az
adott tartomdnyban végbemend koncentricidvaltozdsokat a differencidlegyenletek
segitségével. A diffizi6 és advekcié rovid kolcsOnhatdsi tdvolsdga miatt csak a
szomszédos cellakban lejatsz6do folyamatok hatnak egymdsra, ami eldsegiti a probléma
futtatdsat tobbprocesszoros rendszereken. A diffizié €s az advekcié miatt minden
id6lépésben a szomszédos tartomanyok hatdarainak koncentracidvektorat at kell kiildeni a
szomszédos részeknek. Egy pontforrasbdl szarmazé passziv anyag terjedését mutatja a 6.
abra. A pontforrds az (50,0, 100,0) koordinadtdju pontban taldlhaté. A szimulédcié sordn
felhaszndlt bemeneti paraméterek (2d.inpl fajl): h = 100m forrds magassaga), At = 900s
(id6lépés), K = 50 m?%/s (turbulens diffiiziés egyiitthatd), u = 5 m/s (szélmezd vizszintes
komponense), v = 0 m/s (szélmezd fliggdleges komponense). Ahogy azt a 7. dbra is
mutatja a P-GRADE-en beliil az I/O Files Dialog ablakban, a kimeneti értékeket a
2dl1.out féjlba irja az LM_MAIN processz, amit késObb a dislin programcsomaggal

vizualizalhatunk (Id. 6.4bra). A folyamatok legfelsé (alkalmazas) szintli kommunikdcios
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topoldgidjat a 7. dbra, Application window mutatja. Az LM_MAIN processz felelds a
bemeneti paraméterek beolvasdsdért, a kezdeti értékadasokért, az informécid
szétosztasaért a szimuldcidt végzd processzek kozott a két 0-aval jelolt kommunikécids
port és a kozottik kialakitott kommunikédciés csatorna segitségével. Késobb az
eredmények Osszegylijtését is ez a folyamat végzi a 3-sal jelolt kommunikacids portok és
a kozottik definidlt kommunikéicids csatorna segitségével, majd a megfelel6 kimeneti
fajlba irja a szimuldcié eredményét. A LM_SIM egy skdldzhat6 PIPE kommunikaciés
topoldgia, ami a mar emlitett szimuldcids 1€pések elvégzésért felelés. Az LM_MAIN
processzen beliil (7. abra, Process: LM_MAIN) a kezdeti deklardldsokat €s értékadasokat
kovetden definidljuk a kezdeti feltételeket (init cond), majd egy multicast iizenettel
elkiildi a szimuldciét végzd processzeknek a sziikséges informdcidkat (co\), majd egy
madsik kollektiv kommunikécié segitségével (re\) begylijti a részeredményeket, végiil az
eredmények értékelése €s kiirdsa kovetkezik (result). A szerkesztOablak aljdn kezdeti
feltételek meghatdrozasahoz sziikséges kod egy rovid részlete lathaté. A PIPE
szervezésekor (7. &bra, Template: LM_SIM) minden egyes processz a fizikai tér egy
szegmensét jeloli, amelyek minden id6lépcsében kommunikdlnak egymdssal, atadva a
hatarol6 részeken a koncentracigvektorokat. Ezért sziikséges a kétirdnyd kommunikacios

csatorna és a ki/bemeneti kommunikdacios portok alkalmazésa ezen a szinten.

' ' ' '
10.0 B0 L1200 18C.0

T

6. abra A szimuldcié eredménye dislin programcsomag segitségével vizualizalva.
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7. abra A levegémindségi alkalmazas klaszter verzidja P-GRADE alatt.

A reakcié-diffizié-advekcié egyenletet megoldd egyik processz szerkezetét a 7. ébra,
Process: LM_SIM—LM_SIM_1 mutatja. A kezdeti inicializalds utdn (lizenetek fogaddsa
az Il —en keresztiil, majd init_I szekvencidlis ikon) az adott szegmensre vonatkozo
kezdeti feltételekkel ciklusba szervezve oldjuk meg a probléméat. Minden i1ddlépcsdben
meghatdrozzuk a hatarfeltételeket (init_2), a szegmensek kozotti hatdron a koncentracid
vektorokat dtadjuk a szomszédoknak (le\ és re\ kommunikécids akcidk), majd kovetkezik
a transzport és a kémiai reakci6 tag numerikus megolddsa a bevezetOben ismertetett
mddszerek alapjan (RD_solver). A szerkesztOablak aljan a numerikus megold6 kéd egy
rovid részlete lathat6. A ciklus végén a folyamat visszakiildi a részeredményeket az
LM_MAIN processznek. A parhuzamos program teljesitményanalizise 200 iterdcidval és
a numerikus szimuldcié 200x200 felbontast négyszogracson tortént az MTA SZTAKI
intézeti klaszterén. A 7. dbra, PROVE ablaka az 5,5 és 6,8 méasodperc kozotti idészakot
mutatja, ahol j6l megfigyelhetd, ahogy a kezdeti értékek dtaddsa és a szimulacids 1épések

egymas utdn torténnek.
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