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CFD - vypocetni dynamika tekutin

Navierovy-Stokesovy rovnice Millennium Prize Problems:

1. Problém P versus NP

Hodgeova domnénka

Poincarého domnénka (vyfesena)
Riemannova hypotéza
Yangova-Millsova teorie a
hypotéza hmotnostnich rozdild
Navierovy-Stokesovy rovnice
Birchova a Swinnerton-Dyerova
domnénka

U+ u-Vi+Vp=vAina (0,T) x Q,
V-i=0na (0,T) x Q,

o e

+ prislusné okrajové a pocatecni podminky

No

Za vyfeSeni kazdého z nich je vypsana
odména 1,000,000 $.
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Navierovy-Stokesovy rovnice pro nestlacitelné proudéni

Diskretizace casovych derivaci:

Diskretizace prostorovych derivaci: > pomoci Easového kroku 7 = T'/n
» metoda koneénych diferenci > prechod z ¢asu kr — (k + 1)
> pouze ortogonalni sité » explicitni metoda
» metoda konecnych objemii > primy vypocet
» metoda konecnych prvkii > je nutny maly casovy krok

» semi-implicitni metoda
> feSenim soustavy linearnich rovnic
> velikost linearni soustavy je imérna
poctu bunék sité
» soustava je fidka
> |ze volit delsi casovy krok

» plné implicitni metoda
» Newtonova metoda
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Navierovy-Stokesovy rovnice pro nestlacitelné proudéni

Numericka aproximace
> je potreba efektivné fesit ...
> velké mnozstvi
> velkych linearni soustav
> s fidkymi maticemi

» iterativni metody Krylovovych
podprostorii
» CG, BiCGStab, GMRES
» efektivni pfedpodminéni
> ILU, SPAI, multigridni metody
> jde o vypocetné velmi narocnou
Glohu
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Numerické vypocty vyzaduji stale vetsi vypocetni vykon
bézné procesory nejsou schopny témto pozadavkiim vyhovét

CPU - Central Processing Units GPU - Graphics Processing Units
Velka a sofistikovana vypocetni jadra Velky pocet jednoduchych vypocetnich
jednotek
> lepsi zpracovani obecného kédu » velky vypocetni vykon
> lepsi efektivita pfi nahodnych » optimalizovano pro ¢teni velkych blokd
pFistupech do paméti dat

Reportovana urychleni dosazitelnd pomoci GPU
» Vypocetni dynamika tekutin - 50x - 100x urychleni
» Linearni algebra - 10x urychleni
» Strojové u€eni - 50x urychleni
» Monte Carlo - 10x urychleni
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Porovnani GPU a CPU

Nvidia A100 AMD Instinct MI100 AMD EPYC 2 Rome 7H12
Pocet jader 6912 @ 1.41GHz 7680 @ 1.2GHz 64 @ 2.4GHz
Max. vykon 19.5/9.7 TFlops 23/11 TFlops 2 /1 TFlops
Max. vykon s tenzory 156 /- TFlops -/- -/-
Max. RAM 80 GB 32 GB 2TB
Datova propustnost 2039 GB/s 1200 GB/s 204 GB/s
Energeticka narocnost 400 W 300 W 280 W
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Superpocitace

www.top500.org

» Fugaku - Japonsko
> 158,976 vypocetnich uzld = 0.5 EFLOPS
> 7,630848 procesorovych jader
> pamét 5 PB e
> prikon 30MW N
> Summit - USA
> 9,216 vypocetnich uzld = 0.2 EFLOPS
2,414,592 procesorovych jader
27,648 GPU Nvidia Tesla V100

>
>
> pamét 5 PB e
>

prikon 10 MW
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Komplikace s vyuzitim GPU

Rada numerickych algoritmii je vyrazné sekvenénich
> je potfeba hledat nové zpiisoby paralelizace
> vyvijet zcela nové metody

Programovani pro GPU je prilis komplikované pro bézné uzivatele
» je potreba detailni znalost architektury GPU

» vyvoj kédu maze trvat nékolikanasobné déle nez na CPU
P skalarni soucin dvou vektortl ~ 150 Fadkd kédu
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Template Numerical Library

TNL = Template Numerical Library - Tomas Oberhuber, Jakub Klinkovsky

>

vvyyYyyvyy

NUMFOCUS

numericka knihovna vyvijena na KM, FJFI

napsana v C++ s vyuzitim nejnovéjsich vlastnosti tohoto jazyka
nabizi unifikované rozhrani pro vicejadrova CPU a GPU
www.tnl-project.org

MIT licence

afiliovany projekt organizace Numfocus (www.numfocus.org)

TEMPLATE [w] Y= [w]
NUMERICAL
LIBRARY Ofx

[ AFFILIATED PROJECT]
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Hlavni vlastnosti knihovny TNL

Sablonové metaprogramovani

F=d+2+3c > flexibilni paralelni redukce s pomoci
B&zné Ize psat pomoci knihovny Cublas: lambda funkci
cublasHandle t c_h: > Jedvrjotrle r.ozhra‘nl pro praci s hustymi
cublasSaxpy(c_h,N,1.0,a,1,x,1); a ridkymi maticemi
cublasSaxpy(c_h,N,2.0,b,1,x,1); P iterativni fesSice pro soustavy
cublasSaxpy(c_h,N,3.0,c,1,x,1); linearnich rovnic
S pomoci vyrazovych sablon v TNL: > obecna datova struktura pro

nestrukturované numerické site
X = a + 2 % b+ 3 % c;
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Hlavni vlastnosti knihovny TNL

Obecna datova struktura pro nestrukturované
numerické site

» zaklad pro metody konecnych prvkii a konecnych
objemi

» paralelni Fesic pro vicefazové proudéni v poréznim
prostiedi (MHFEM)
[Fucik, Klinkovsky, Solovsky, Oberhuber, Mikyska, 2019]
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Reseni parcialnich diferencialnich rovnic

Prefix-sum

‘ Vektorové vyrazy Paralelni redukce

‘RK metody %—#ﬁidké matice ‘Nestrukturované sitéH Multigridni metody

Konecné objemy ‘ Konecéné prvky

Krylovovy metody

|

Konec¢né diference
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Urychleni dosazena pomoci GPU

Uloha CPU (OpenMP) Jadra | GPU (CUDA) Urychleni
Nestlacitelné NS rce. Intel i7-3770 4 | Tesla K40 11x
Vicefazové proudéni Intel i7-5820K 6 | Tesla K40 7.5x
Segmentace dat z MR AMD Opt. 6172 12 | GeForce GTX 480 10x
Anizotropni Willmoriv tok | Intel Core 2 4 | GeForce GTX 280 6x

Momentalné nejvice chybi efektivni predpodminéni pro GPU.
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Strojové uceni a neuronové sité

X SCALAR WEIGHTS ON CONNECTIONS

WEIGHT MATRICES ON CONNECTIONS

5X3 3X3 3X1

MATRIX MATRIX] T'I MATRIX O %
1 2

x
xI
=l
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Strojové uceni a neuronové sité

(a) Identity (b) Sign (c) Sigmoid
(d) Tanh (e) ReLU (f) Hard Tanh

T. Oberhuber (FJFI CVUT)

15/42



Strojové uceni a neuronové sité

> funkce neuronové site je dana nastavenim vah u jednotlivych spoji

v

to délame pomoci optimalizace ztratové funkce L(w, cZ)

> ztratova funkce na zakladé znamych vstupt a vystupii ohodnocuje, jak dobre
neuronova sit reaguje

» optimalizacni tGlohu feSime pomoci metody néjvétsiho spadu (gradient descent)

BL

> parcialni derivace .~ napocitdvame pomoci algoritmu backpropagation
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Konvoluéni neuronové sité a zpracovani obrazu

CONVOLUTION OPERATIONS
c1
- 2 G re
/ 9 O] =
INPUT: GRAYSCALE 5 , o2 a 54 8 ol [©
FEATURE MAP .- 19 Ol o] |9
P ~ 5 ° ° .
OF PIXELS 5 ) = L | A EH
32 ] s| LB 10| &I 5 Ol o] |19
Ol o] 1O
28 14 16 16 (@] = 10
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Konvoluéni neuronové sité a zpracovani obrazu

HORIZONTAL
111 EDGES DETECTED
0|/0]| 0 |————m—mmr
/ 111
FILTER NEXT LAYER FILTER
(VISUALIZATION
UNINTERPRETABLE
10/ RECTANGLE
IMAGE T~ 1|0 —_— | | P
1101 VERTICAL EDGES
FILTER DETECTED
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Konvoluéni neuronové sité a zpracovani obrazu

ImageNet Large Scale Visual Recognition Challenge (ILSVRC):
> soutéz algoritmii v rozpoznavani obrazu v letech 2010-2017

do roku 2012 byla chybovost nejlépe 25%

2012 - AlexNet - 15.4%

2013 - ZFNet - 11.1%

2014 - GooglLeNeT - 6.7%

2015 - ResNet - 3.6% - srovnatelné s ¢lovékem

vVvYVvyyVvyy
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Konvoluéni neuronové sité a zpracovani obrazu

T. Oberhuber (FJFI CVUT) 20/42



Konvoluéni neuronové sité a zpracovani obrazu
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Konvoluéni neuronové sité a zpracovani obrazu
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Konvoluéni neuronové sité a zpracovani obrazu

il

!‘fﬂ[i" |
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Konvoluéni neuronové sité a zpracovani obrazu

Uspéch neuronovych a zejména konvoluénich siti byl mozny diky:
» vyzkumu v oblasti NN - nové optimalizaéni metody
» dostupnosti velkého mnozstvi trénovacich dat

» dostate€nému vypocetnimu vykonu, zejména diky GPU
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Rezidualni neuronové sité

l7—>

WEIGHT LAYER

F(x) l RelU

WEIGHT LAYER

F(x)+x

RelU

(a) Skip-connections in residual module

Oberhuber (FJFI

IDENTITY
X

uT)

3X3 CONV, 128, 1/2
3X3 CONV, 128

3X3 CONV, 128
3X3 CONV, 128

(b) Partial architecture of ResNet




Rezidualni neuronové sité

> aktivace jednotlivych vrstev pak Ize popsat jako
#HD = 720 4 P )
> to Ize prepsat do tvaru
D = 70 4 At (0, @),

pro At =1
> tento tvar odpovida Eulerové metodé pro feseni ODR
d—» —
w(};”) = F(Z,1,40)

E. Weinan, A proposal on machine learning via dynamical systems, Communications in Mathematics and
Statistics, vol. 5, no. 1, pp. 1-11, 2017
T. Q. Chen, Y. Rubanova, J. Bettencourt, and D. K. Duvenaud, “Neural ordinary differential equations,” in

Advances in Neural Information Processing Systems, pp. 6571-6583, 2018
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https://link.springer.com/content/pdf/10.1007/s40304-017-0103-z.pdf
https://link.springer.com/content/pdf/10.1007/s40304-017-0103-z.pdf
https://arxiv.org/pdf/1806.07366.pdf%20http://arxiv.org/abs/1806.07366.pdf
https://arxiv.org/pdf/1806.07366.pdf%20http://arxiv.org/abs/1806.07366.pdf

Adjoint ODR
> mizeme tedy Fesit nasledujici alohu
win L(F(), ),
kde

d7()

dt

= F(Z,1,)

» Glohu miizeme opét fesit pomoci metody nejvétsiho spadu - GD, gradient descent
> k tomu potfebujeme umét napoditat %

> za tim Gcelem lze odvodit tzv. adjungovanou rovnici (adjoint equation)

> ta je vlastné obdobou algoritmu backpropagation

N. Heim, T. Pevny, V. Smidl, Neural Power Units, Advances in Neural Information Processing Systems 33
(2020): 6573-6583
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https://proceedings.neurips.cc/paper/2020/file/48e59000d7dfcf6c1d96ce4a603ed738-Paper.pdf
https://proceedings.neurips.cc/paper/2020/file/48e59000d7dfcf6c1d96ce4a603ed738-Paper.pdf

Adjoint PDR

Reseni adjungovanych diferencialnich rovnic

Touto Glohou Ize resit:

n Q(fs) x (0,T], » fitovani modelii podle

Op = D(@l) + F(f) o
Q(g) experimentalnich dat

90‘15:0 = (sz( )On
p = ( 5) naQ(ég), reseni inverzni Glohy

optimalni Fizeni

vyvyy

Pomoci adjungovanych diferencialnich

. s topologicka optimalizace
rovnic lze fesit alohy tvaru

» uceni modeld - tzv. physics from data
min L((6)) pro 6 = (61,04, 05,04,05). Rychlé feseni pomoci GPU je témér
0 nezbytné.
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Reseni inverzni rovnice vedeni tepla

Rekonstrukce obrazovych dat - Katefina Skardova

> rovnice vedeni tepla

%f—dAsD = 0onQx(0,7],
C,O|t:0 = (ini on £,
¢ = gon 09,
kde Ry 92
8= Ty

> ve zpracovani obrazu se tato rovnice pouziva pro vyhlazovani/rozmazavani obrazu
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Reseni inverzni rovnice vedeni tepla

Pivodni obrazek a dva rozmazané obrazky generované jako feseni rovnice vedeni tepla.
Difuzni koeficienty jsou dy = 0.5 a do = 0.75.
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Reseni inverzni rovnice vedeni tepla

Rekonstrukci obrazu miizeme provést takto:
meln/ (go(a:, Y, T) - I(.’L’, y))2 dxa
Q

kde I(x,y) je rozmazany obraz a p(x,y,T) je feSeni nasledujici alohy:

8—('D—dAga = 0on Qx (0,77,
ot
¢li=o = @ini(#) on Q,

¢ = gon 0.
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Reseni inverzni rovnice vedeni tepla

Rekonstrukce obrazku rozmazaného rovnicici vedeni tepla s difuznim koeficientem
d; = 0.5.
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Rekonstrukce obrazku rozmazaného rovnicici vedeni tepla s difuznim koeficientem
do = 0.75.

T. Oberhuber (FJFI CVUT) 33/42



Optimalni fizeni pomoci okrajovych podminek

Rizeni ristu krystalii - Pavel Strachota, Ales Wodecki
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Optimalni fizeni pomoci okrajovych podminek

Fitovani proudeni v magnetické
rezonanci - Radek Fucik, Pavel Eichler
» rychlostni pole z MR je velmi hrubé
» rekonstrukce pomoci LBM miize byt

mnohem detailnéjsi

» nasledné |ze také optimalizovat
chirurgicke zakroky

velocity Magnitude

T. Oberhuber (FJFI CVUT) 35/42



Optimalni fizeni pomoci okrajovych podminek

Spalovani praskového uhli - Pavel Strachota, Michal Benes, Jakub Klinkovsky, Jakub
Solovsky, Pavel Eichler
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Optimalni fizeni pomoci okrajovych podminek

Spalovani praskového uhli:
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Fitovani/uceni (zjenodusenych) modeld

» modelovani hofeni v kotli je vypoCetné extrémné narocné

» podle vysledki podrobného modelu se miizeme pokusit natrénovat jednodussi
model, napf. ODR, ktery bude popisovat pouze dany konkrétni kotel

» podobna dloha je napf. srde¢ni perfuze

» nebo se miizeme pokusit ucit model pouze podle experimentalnich dat
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Autoencodery a transformace

input output

AUTOENCODER

“bottleneck”

Autor: Sefik Ilkin Serengil, sefik.com
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Autoencodery a transformace

A B _A1d2ds_ _ 1zizezazizize z§_ £16283
o, e i
AN o |
[ S o]
o " 0] B |
Q o -
@ Q
(o] o
x(t) =(t) x(t) L 4 L

Z o(Z) =

2; = V(X)X A(zl) = O(p(x)T)

Ix — 9@+ [~ (Varo(2) (OETIE) |, + 2 [|(Txz) % — ©ET)E]; + A5 |2,
N — N —

SINDy

reconstruction loss SINDy loss in % SINDy loss in 2
regularization,

K. Champion, B. Lusch, J. N. Kutz, S.L.Brunton, Data-driven discovery of coordinates and governing equations,
PNAS, 2019.
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Autoencodery a transformace

z A -vortex Sheddmg uz - POD mode 1 Full Simulation
e 5
z
-75
-150 g 20
-200 .
0z 556200 ¥
= Identified System
o
2C-unstable fixed pt P
-75
i 0
manifo! Bl y € o 0 -
-2 | S - ez _ -
v Y 2012345678 200

0z 200 ¥

200

S.L.Brunton, J. L. Proctor, J. N. Kutz, Discovering governing equations from data by sparse identification of
nonlinear dynamical systems, PNAS, 2016.
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Zavér

Dalsi zdroje:
» GTC 2022 - Nvidia

» Keynote with NVIDIA CEO Jensen
Huang

» Steve Brunton - Youtube

» www.tnl-project.org

Dekuji za pozornost :-)
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https://www.youtube.com/watch?v=39ubNuxnrK8
https://www.youtube.com/watch?v=39ubNuxnrK8
https://www.youtube.com/channel/UCm5mt-A4w61lknZ9lCsZtBw
https://www.tnl-project.org

