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piipadu s rozdilné slozitou geometrii zkoumaného problému.

Klicova slova: lagrangeovsky model, znec¢isténi, transport, rozptyl

Title: Lagrangian dispersion model

Author: Lukas Lejdar

Department: Department of Atmospheric Physics
Supervisor: doc. RNDr. Josef Brechler, CSc.

Abstract: In a field of environmental protection there is a very im-
portant question about the options to determine impact of different
pollution sources on air quality in areas more or less distant from
those sources. For those predictions we can use physical or computer
modelling. In this paper a computer model (Lagrangian Dispersion
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1. Uvod

Lagrangeovsky dispersni model a znecisténi ovzdusi.

V této praci bude predstaven nové vyvinuty Lagrangoevsky disperzni
model (LDM). Modely tohoto typu jsou velice ¢asto vyuzivany k
popisu siteni znecisténi v ovzdusi.

Existuji dva zakladni pristupy k modelovani proudéni a Siteni
znecisténi: fyzikdlni modelovani a matematické modelovani. V pripadé
fyzikalnitho modelovani métime parametry proudéni nad zmensenym
modelem terénu pii zachovani urcitych kritérii podobnosti. Tento
pristup zpravidla vyzaduje drahé experimentalni vybaveni. V ptipadé
matematického modelovani feSime rovnice popisujici proudéni nu-
mericky za pomoci pocitacu. Naroénost tohoto pristupu spociva ve
slozitosti prislusnych parcidlnich diferencialnich rovnic a také ve vy-
soké turbulentnosti proudéni pobliz zemského povrchu, coz vyzaduje
zavedeni nejruznéjsich modelu turbulence.

Néastroje umoznujici popis Sifeni znecisténi jsou vsak dulezité z
pohledu ochrany Zivotniho prostiedi. Dovoluji nam totiz posoudit
vliv Siroké skaly antropogennich i prirodnich zdroju znecisténi na
kvalitu ovzdusi a potazmo i zivotniho prostiedi jako celku. Diky
nim muzeme napiiklad doptedu odhadnout dopady zrizeni novych
zdoju znecisténi ovzdusi (napf. komin spalovny) na kvalitu vzduchu
v bliz§im, ¢i vzdalenéjsim okoli potencidlni vystavby. Mezi dalSimi
oblastmi pouziti muzeme jmenovat napiiklad vytvareni krizovych
scénaiu pro pripad havarie v chemickych zavodech, posouzeni vlivu
ruznych stavebnich feseni v okoli silnic, ¢i piedpovéd tzem{ zasazeného
koufem pfi lesnim pozaru.

Vidime, ze moznosti vyuziti takovychto modelu jsou opravdu
siroké a ruznorodé. Zde predstaveny LDM byl navrhnut a vyvinut
pro praci v ramci modelu CLMM. Charles University Large-Eddy
Microscale Model (CLMM) se vyuziva pro vypocet pole proudéni v
komplexni geometrii s ohledem na atmosferické podminky.[6] Tento
model byl v minulosti pouzit napriklad pri studiu stabilné zvrstvené
mezni vrstvy atmosféry[7]. LDM vyuzivé pole proudéni vypoctena
pomoci CLMM k uréeni pohybu ,,castic® znecisténi.



Clenéni prace.

V této préaci jsou nejprve popsany teoretické otéazky modelovani
proudéni a Siteni znec¢isténi. Nasledné jsou ukazana konkrétni tech-
nicka reseni pouzita v LDM. V zavéru jsou ukazany vysledky pouziti
modelu LDM na nékolika prikladech.

Strucny popis obsahu jednotlivych kapitol:
e Kapitola [2 se vénuje definici a popisu mezni vrstvy atmostéry.

e Kapitola [3| velmi struc¢né popisuje historii numerickych simu-
laci atmosféry a zavadi ridici rovnice, které se pii simulacich
uplatnuji.

e V kapitole |4 jsou uvedeny zaklady ruznych ptistupu k mo-
delovani turbulence a klicové principy simulace velkych viru
(LES), ktera je pouzita v modelu CLMM.

e Kapitola [5| popisuje zakladni vlastnosti modelu CLMM.

e Kapitolalf|diskutuje ruzné pristupy k modelovéni siteni znecisténi
- obzvlasteé rozdily mezi Eulerovskym a Lagrangeovskym piistupem.
Jsou zde také definované ruzné typy zdroju znecisténi, které se
v modelovani vyuzivaji.

e V kapitole (7] je popsan vyvoj Lagrangeovského dispersniho mo-
delu (LDM), jeho vlastnosti a schopnosti. LDM je zde popsan
z teoretického hlediska i z hlediska praktickych feSeni jednot-
livych problému.

e V kapitole [§ je zkoumana validita modelu pomoci splnéni ,,well
mixed“ podminky a pomoci srovnani s vysledky experimentu
ve vétrném tunelu.

e Kapitola[9se vénuje prezentaci vysledku simulaci modelu LDM
pii ruzném geometrickém usporadani prekazek.

e V zavérecné kapitole [10] jsou hodnoceny dosazené vysledky a
diskutovan pripadny dalsi postup pri vyvoji modelu.



2. Mezni vrstva atmosféry (ABL)

Zemskou atmosféru muzeme rozdélit do mnoha vertikalnich vrstev.
se nazyva troposféra. Jeji vertikalni mohutnost se pohybuje zhruba
mezi 8 km (na pélech) a 18 km (na rovniku).

Vrstva troposféry, jejiz vlastnosti jsou pfimo ovlivnény kontak-
tem se zemskym povrchem, se nazyva mezni vrstva atmosféry -
v anglické literature oznacovana jako atmospheric boundary layer
(ABL), nebo téz planetary boundary layer (PBL). Vertikdlni mo-
hutnost ABL se pohybuje v rozmezi od nékolika stovek metra az po
zhruba 2 km v zavislosti na mistnich podminkach.

Obrazek 2.1: Hranice mezni vrstvy atmosféry, zdroj: esrl.noaa.gov

Mezi vlastnosti povrchu, které ovliviiuji mezni vrstvu, patii predevsim
jeho drsnost a teplota. Drsnost povrchu urcuje tieni proudiciho
vzduchu o zemsky povrch a tim i vznik tzv. mechanické turbulence.
Ohratim vzduchu od zemského povrchu vznika instabilni teplotni
zvrstveni, které je pricinou tzv. termické turbulence.

Mezni vrstva se obvykle dédle déli na prizemni podvrstvu (nebo
téz vrstvu konstantniho toku) a na spirdlni (téz Ekmannovu) vrstvu.
Piizemni podvrstva zaujima priblizné spodnich 10 % z mezni vrstvy.
Obvykle se uvadi typicka vertikalni mohutnost prizemni podvrstvy
50 m. V prizemni podvrstvé se smér proudéni, ani vertikalni toky
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(napf. hybnosti a tepla) pfilis neméni. Ve spirdlni vrstvé pak dochazi
s vyskou k postupné disipaci turbulence. Tato vrstva tedy funguje
jako prechod mezi ptrizemni podvrstvou s dominantni turbulenci a
volnou troposférou, kde se smér vétru blizi geostrofickému.

Jak vidime, je pochopeni procestu probihajicich v mezni vrstve ve-
lice dilezité pro predpovéd pocasi i pro zkoumani §ifeni znecisténi.
Detailni pojednani o mezni vrstvé muzeme najit naptiklad zde [3].



3. Numerické simulace atmosftéry

3.1 Strucna historie numerickych simulaci at-
mosféry

Lidstvo se v prubéhu celé své historie snazilo ruznymi zpusoby
predpovidat pocasi. Az do konce 19. stoleti byly predpovédni me-
tody zalozeny vyhradné na empirickych znalostech, a byly tedy
znacné subjektivni.

Ve své praci[l] z roku 1901 Clevelend Abbe navrhuje pouzit prin-
cipy hydrodynamiky a termodynamiky, které byly zkoumany jiz v
minulém stoleti, také na atmosféru. Vzdyt prvni rovnice pohybu
vier v roce 1822 odvodil rovnice pro viskézni tekutiny a jeho praci
déle vylepsoval George Stokes v 50. letech 19. stoleti. Prvni termo-
dinamicky zakon v celém znéni pak publikoval v roce 1850 Rudolf
Clasius.

Zakladni dvoukrokou proceduru predpovédi pocasi odvodil v roce
1904 Vilhelm Bjerkens. Prvni, diagnosticky krok, vede k urceni
pocatecnich podminek - pocateéniho stavu atmosféry. Ve druhém,
prognostickém kroku, se resi Cauchyho tloha - prislusné diferencialni
rovnice s poc¢ateéni podminkou. Bjerkens také urcil, jaké parametry
popisuji pocatecni stav atmosféry a jaké rovnice je mozné pouzit k
urceni budouctho stavu atmosféry pomoci numerickych metod[14].

Prvni pokus o numerickou predpovéd pocasi uskuteénil v roce
1922 Lewis Fry Richardson. Sestihodinouvou piedpovéd poéital rucné
a zabralo mu to nejméné sSest tydnu. Piedpovéd ovsem nebyla dspésna.
Duvodem byla nerovnovaha mezi poli proudéni a tlaku v poc¢atecnich
podminkach[12].

Prvni tspésny pokus probéhl za pouziti pocitace ENIAC v roce
1950. Podepséani pod timto tspéchem jsou meteorologové Jule Char-
ney, Philip Thompson, Ragnar Fjortoft, Larry Gates a metematik
John von Neumann. Vytvoiit dvacetictyfhodinovou predpovéd jim
trvala skoro onéch celych 24 hodin. Takovéto predpovédi jsou po-
chopitelné v praxi nepouzitelné.

Rychly vyvoj v oblasti pocitacu vSsak umoznil zavedeni prvnich
operativnich predpovédi jiz v roce 1966 a to ve Spojenych statech
a také v tehdejsim Zapadnim Némecku.



3.2 Ridici rovnice

Pro odvozeni rovnic popisujicich prudéni tekutin muzeme vyuzit
jednotlivych zakonu zachovani. Detaily odvozeni je mozné najit v
literatufe (detailné napt. zde [3], nebo zde [6]), zde se omezime pouze
na kratky popis téchto rovnic.

3.2.1 Rovnice kontinuity

Ze zékonu zachovani hmoty muzeme odvodit rovnici kontinuity

dp ) _
i + div(pu) = 0, (3.1)

kde p je hustota tekutiny a w vektor rychlosti proudéni tekutiny.
V pripadech, kdy muzeme hustotu povazovat za konstanti (p =
konst.), se rovnice (3.1)) zjednodusi na tvar

divu = 0. (3.2)

3.2.2 Pohybové rovnice

Ze zékonu zachovani hybnosti muzeme odvodit pohybové rovnice

0 1
u Vo VoV S (3.3)

kde p je tlak, v je kinematicka viskozita, f je soucet objemovych sil
a V operator nabla.

3.2.3 Energeticka rovnice

7, prvniho termodynamického zakona muzeme odvodit rovnici vy-
jadrujici zachovani energie. Tuto rovnici je mozné zapsat v ruznych
tvarech. Za ur¢itych zjednodusujicich predpokladu (viz napt. [0])
napftiklad ve tvaru

T
%—t + V- (ul) = kV?T, (3.4)

kde T je teplota a k molekularni difuzivita. Pro podminky panujici
v realné atmosfére je vhodnéjsi prepsat rovnici do tvaru pro
potencidlni teplotu 6

% + V- (ub) = kV?0, (3.5)
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kde potencidlni teplota je definovdna vztahem

R

o=T <@> " (3.6)

p

kde py je referenc¢ni tlakova hladina, obvykle 1000 hPa, R uni-
verzalni plynovd konstanta a c, mérna tepelnd kapacita za kon-
stantniho tlaku.

Rovnici kontinuity spolecné s pohybovymi rovnicemi
a s energetickou rovnici|3.5 nazyvame souhrnym nazvem Navierovy-
Stokesovy rovnice.

3.3 Nutnost modelovani turbulence

Pti pokusu tesit Navierovy-Stokesovy rovnice piimou numerickou
simulaci (DNS) nardzi modely na nutnost vypocitavat turbulenci
vSech casovych i prostorovych méritek. Naroc¢nost takovychto vypoctu
vsak pro vétsinu praktickych aplikaci prekracuje moznosti souc¢asnych
nejvykonneéjsich pocitaci.

Tento problém je mozné tesit napiiklad pristupem nazyvanym
RANS (Reynolds-averaged Navier—-Stokes Equations), nebo meto-
dou LES (Large Eddy Simulation), kdy viry vétsich métitek jsou
poc¢itany primo a viry mensich méritek jsou modelovany. Mode-
lovanim nazyvame postup, kdy procesy urc¢itych (mensich) méfitek
popisujeme pomoci parametru piimo vypocitanych modelem pro
jind (vetsi) meritka. Blize se tomuto tématu a predevsim pak me-
todé LES veénuje nasledujici kapitola [4]



4. Modelovani turbulence, RANS
a LES

Jak bylo ukdzdno v predchozi kapitole (2), je proudéni v mezni
vrstve atmosféry turbulentni. Vyskytuji se zde viry z Sirokého spek-
tra prostorovych i ¢asovych méritek. Velké viry se postupné roz-
padaji na mensi a mensi. Dochazi tak k velice slozitému procesu,
pri kterém se energie piesouva z oblasti velkych méritek do oblasti
malych méritek, ve kterych dochazi k disipaci energie na teplo.

Nejmensi viry, které muzeme v proudéni ocekavat pred tim, nez
se Uuplné rozpadnou, urcuje takzvané Kolmogorovo mikroméritko,
které je definovano vztahem[9]

0= (%) " (1)

kde v je kinematickd viskozita a € je rychlost disipace turbulentni
kinetické energie.

Pii proudéni v mezni vrstvé dosahuje n tadu typicky 1 mm.
Navierovy-Stokesovy rovnice uvedené v kapitole (3.2)) muzeme zku-
sit Tesit primo. Takovy postup se nazyva Direct Numerical Simu-
lation (DNS). ReSeni zpravidla hleddme na mifzce tzv. uzlovych
bodi. Metoda DNS musi pfimo popsat viry vSech méritek a tudiz
vyzaduje mrizku s velice vysokym rozliSenim. Ukazuje se, ze pro
vétsinu uloh z praxe je objem potfebnych vypoctu nad moznosti
dnesnich pocitacu.

4.1 Reynolds-Averaged Navier-Stokes

Jednou z moznosti, jak se s timto problémem vypotradat, je pristup
nazyvany Reynolds-Averaged Navier-Stokes (RANS). Hlavni myslenkou
metody RANS je rozlozeni vSech veli¢in (zde napf. w(t)) na jejich
casovy prumér (w) a odchylku od tohoto pruméru (w’(t)), takze
plati

u(t) =+ u'(t). (4.2)
Pricemz
, T
u = T/u(t)dt a u =0. (4.3)
0

8



Toto takzvané Raynoldsovo priumérovdni je nasledné aplikovano
na Naviérovy-Stokesovy rovnice. Vysledkem jsou Reynoldsovy rov-
nice, jejichz tvar a odvozeni je uvedeno napt. zde [19]. Dostdvame
zde tedy rovnice pro casové prumeéry jednotlivych velicin. Nevyhodou
tohoto pristupu je, ze se v Reynoldsovych rovnicich objevuje novy
¢len - tenzor Reynoldsovych napéti

Tij = Ui, (4.4)

jehoz slozky nelze vyjadrit pomoci pocitanych velicin. Aby byl cely
problém tesitelny, musi se takzvané uzavtit, neboli je potfeba vyjadrit
slozky tenzoru Reynoldsova napéti pomoci poc¢itanych proménnych.
Pravé zpusob, kterym se uzavieni problému provede, je zakladem
rozdili mezi jednotlivymi modely tiidy RANS.

4.2 Large Eddy Simulation

Dalsi z moznosti, jak se vyporadat s priliSnou vypocetni narocnosti
DNS, je pristup s ndzvem Large eddy simulation (LES). Vypocetni
narocnosti lezi LES mezi DNS a RANS.

Princip LES navrhl Joseph Smagorinsky ve své préci [16] z roku
1963. Hlavni myslenka tohoto pristupu spoc¢iva v rozdéleni viru
podle velikosti. Velké viry jsou simulovany pfimo, stejné jako v me-
todé DNS, ale malé viry jsou modelovany. Rozdéleni viru probiha
filtraci pfislusnych proménnych popisujicich proudéni (w, p, ...).
Pouziva se zde filtr typu dolni propust. Aplikaci filtru na pole rych-
losti proudéni (u) dojde k rozdéleni na filtrovanou ¢ast (u) a re-
zidudlni ¢ast (u”). Muzeme psat

u(x,t) = u(z,t) +u’(x,t), (4.5)

kde operaci filtrovani definujeme jako konvoluci s jadrem filtru G
vztahem

u(x,t) = /G(r, x,A)-u(x —r, t)dr, (4.6)

piSeme
u(xz,t) = G(r,xz, A) xu(x,t). (4.7)

Pro jadro filtru plati normovaci podminka

/G(r,a:, A)dr = 1. (4.8)
9



Rovnice mé stejny tvar, jako rovnice 4.2l Je vsak potieba
podotknout, ze v metodé RANS probiha filtrace pro ¢asova méritka,
ale v metodé LES pro prostorova méritka. V LES pak neplati vztahy
analogické ke vztahum [4.3], které plati v metodé RANS. Neplatnost
takovychto vztaht je vidét uz z definice 4.6

Diilezitou vlastnost{ funkce G je §ika filtru A. Sitka filtru uréuje
velikost virti, které je potieba modelovat. Cim je vétsi siika filtru,
tim je vétsi oblast viru, které jsou modelovany. Pfi snizovani veli-
kosti sitky filtru az na hodnotu Kolmogorova mikromértitka prechazi
LES prakticky v DNS.

Aplikaci filtru na Navierovy-Stokesovy rovnice dostaneme rovnice

pro filtrovanou ¢ast pole rychlosti proudéni ve tvaru (detailné napf.
zde [15])

ou __ 1 o~
: S — 4.
T +V - (uu) pr+VV u (4.9)

Vi = 0. (4.10)

Na levé strané rovnice 4.9 dostdvame ¢len obsahujici uw, ktery nelze
vyjadrit pomoci poc¢itanych proménnych. Pokud definujeme tenzor
rezidudlnich (téz subgridnich) napéti vyrazem

T = Un — U, (4.11)

muzeme prepsat rovnici 4.9 do tvaru

du + V- (uu) = —1V17+ vWVea — V' (4.12)
ot P

Tenzor 7" popisuje vliv viru malych méritek. Jelikoz jeho hodnotu
nejsme schopni vyjadfit pomoci pocitanych proménnych (problém
tedy nelze uzaviit), musime pouzit k vypoctu jeho slozek subgridni
model.

Subgridnich modelu vznikla v minulosti celd fada. Prvni se ob-
jevil v jiz zminované Smagorinského praci [16] a nese jeho jméno
- Smagorinského model. Tento a dalsi ruzné subgridni modely jsou
detailné popsany napiiklad zde [6].

10



5. Charles University Large-eddy
Microscale Model (CLMM)

Charles University Large-eddy Microscale Model (CLMM) je vyvijen
na Katedre fyziky atmosféry Matematicko-fyzikalni fakulty Univer-
zity Karlovy v Praze. V této kapitole budou shrnuty nejzakladnéjsi
vlastnosti tohoto modelu. Model CLMM je ve vSech svych detailech
popséan zde [6].

CLMM je 3D LES model nestlacitelného turbulentniho atmosfe-
rického proudéni v mikroméritku. Komplexni geometrie je popsana
metodou vnotrené hranice.

Vyraznou vlastnosti modleu CLMM je jeho konfigurovatelnost.
Pro konkrétni tlohy je mozné nastavit napt. typ LES filtru, nebo typ
subgridniho modelu (viz kapitola[t.2)), pfipadné parametry pouzitych
numerickych metod, stejné jako nejruznéjsi moznosti vystupnich
dat.

LES filtr je mozné nastavit implicitni i explicitni. Jako subgridni
model je mozné vybrat Smagorinského model, Vremanuv model,
nebo o-model.

Model CLMM je napsédn v jazyce Fortran 2008. Pro zvyseni
vykonu byla implementovana paralelizace. Pro vypoc¢ty na pocitacich
se sdilenou paméti je k paralelizaci pouzito OpenMP. Pro vypocty
na pocitacich s distribuovanou paméti (clustery) pak MPI.

j+1
V; j Vis1,j
® @
P;,} pi+1,}
' ® [ @
J ui"l,f o ui,j o ui+1,j
@ @
v;}—l vi+1,j"1
j—1
i—1 [ i+ 1 i+ 2

Obrazek 5.1: Posunuté sit
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Z. numerického hlediska je model vytvofen kombinaci metody
konecnych diferenci a metody konec¢nych objemu na rovnomérné po-
sunuté kartézské siti. Posunutd sit znamend, ze ruzné proménné (u,
p, -..) pro jednotlivé kontrolni objemy nejsou definovany ve stejném
bodé. Princip posunuté sité je znazornén na obrézku [5.1 Duvodem
k zavedeni posunuté sité je numerickd stabilita. Na mfizce, kde
jsou vSechny veliciny definovany v jednom bodé, dochazi k dis-
kretizacnim chybam pii vypoctu gradientu a v jejich dusledku k
nefyzikalnim oscilacim.

Casové diskretizace je realizovdna s vyuzitim metody Runge-
Kutta tretiho stupné. Prostorova diskretizace pouziva druhou centralni
diferenci.

Detailni popis zde zminénych numerickych metod je mozné najit
napf. zde [11].
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6. Modelovani sireni znecisténi
ovzdusi

Téma modelovani siteni znec¢isténi ovzdusi se v literature objevuje
od 30. let 20. stoleti. Jednu z prvnich rovnic popisujici rozptyl
koutové vlecky odvodili Bosanquet a Pearson ve své praci[4] z roku
1936. Na né navazal Grahamm Sutton v roce 1947[18].

6.1 (aussovské modely

Gaussovské modely vychazeji ze stacionarniho feseni rovnice turbu-
lentni difize. Predpokladaji tedy konstantnost porudéni a intenzity
zdroje znecisténi v case. Sutton ve své praci zavedl predpoklad, ze
koncentrace klesa se vzdalenosti od osy vlecky jako Gaussova funkce,
a také zapocital efekt odrazu vlecky od zemského povrchu.

Obrazek 6.1: Gaussovsky model rozptylu znecisténi

Pokud pro jednoduchost nyni nebudeme uvazovat odraz od Zemeé,
dostaneme pro rovnovaznou hodnotu koncentrace C' vztah

C(z,y,2)= ! 9exp{—1 [g—z—l—ul}, (6.1)

Y o

kde @ je intenzita zdroje, v velikost prumérné rychlosti proudeéni,
h vyska zdroje nad zemskym povrchem a o, a o, maji vyznam
smérodatnych odchylek norméalniho rozlozeni. Odvozeni této rov-
nice je popsano zde [3]. Grafické znazornéni Gaussovského modelu
vidime na obrazku [6.1]
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Vyhodou Gaussovskych modeli je jejich jednoduchost. Nevyhodou
je pak obtizna adaptace na slozity terén a na Casové promeénné
podminky proudéni a emisi. Tyto modely se pouzivaji napr. pro
posouzeni dlouhodobého vlivu nového zdroje znecisténi na své okoli.

6.2 Eulerovské modely

Eulerovské modely jsou zalozené na numerickém teSeni advekéné-
difuzni rovnice na siti uzlovych bodu. Tuto rovnici pro koncentraci
¢ muzeme pii zanedbéani zdrojovych ¢lent zapsat ve tvaru[23]

oc
— + V- (uc) = V7, (6.2)
ot
kde x je molekularni difuzivita. Nevyhoda Eulerovského piistupu
spociva v piitomnosti nefyzikalni numerické difuze.[17][13]

6.3 Lagrangeovské modely

Detailné se Lagrangeovskym modelum vénuje nasledujici kapitola
[7, zde bude pouze nastinén jejich zékladni princip.

Hlavni myslenkou Lagrangeovského pristupu je sledovani trajek-
torii velkého poctu ,,castic“ znecisténi v poli proudéni. Slovo ¢astice
je zde v uvozovkach, protoze se nemusi jednat o skutecnou castici
zneciSténi, ale muze jit o ,,oznacenou* vzduchovou c¢éstici - objem
vzduchu dostatecné velky na to, aby jeho stav mohl byt popsan
makroskopickymi veli¢inami, ale dostatecné maly na to, aby nevy-
volaval kompenzacni pohyby okolniho vzduchu. Rovnice popisujici
trajektorii takovéto Castice nabyva tvaru

de

dt
kde x je pozice castice a vy rychlost proudéni v misté castice -
takzvana Lagrangeovskd rychlost.

vp(x,t), (6.3)

Vysledné koncentrace pak jsou vypocitany z prostorového rozlozeni
castic.

Velkou vyhodou Lagrangeovskych modelt oproti Eulerovskym je
nepiritomnost numerické difuze. Prostorové rozliseni Eulerovskych
modelu je dano rozliSenim vypocetni sité, kdezto prostorové rozliseni
Lagrangeovskych modelu je v principu nekoneéné velké.[17]
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7. Lagrangeovsky disperzni
model (LDM)

V této kapitole bude detailné popsan Lagrangeovsky dispersni mo-
del (LDM) jak z teoretického hlediska, tak z hlediska prakticky
vyuzitych technik. Vsechny dulezité vlastnosti modelu jsou popsany
v podkapitole [7.1 V podkapitole je schematicky zndzornéna
struktura vysledného programu. Vykon programu byl otestovan v
zavislosti na jeho nastaveni. V podkapitole|7.3|jsou uvedeny vysledky
téchto testu.

7.1 Vlastnosti LDM

Jak jiz bylo uvedeno v kapitole 6.3], zdkladni myslenkou Lagrange-
ovskych dispersnich modelu je sledovani trajektorii velkého poctu
¢astic. Velkou vyhodou tohoto pristupu je jeho nazornost. Na dru-
hou stranu vsSak vyzaduje néktera specifickd teseni, kterda budou
popsana v nasledujicich podkapitolach.

7.1.1 Spojovy seznam

Jednim z problému Lagrangeovského pristupu je, ze na zacatku
vypocCtu neni jisté, s jakym poctem castic se bude pracovat. Vse
zalezi jak na intenzité zdroju znec¢isténi, tak na charakteru proudeént,
nebo napifklad na interakei ¢éstic s prekdzkami. Céstice se béhem
béhu programu do vypocetni domény jak pridavaji, tak ji také mo-
hou opoustét. Ve vysledku je tedy nutné vyuzit k reprezentaci ¢astic
v programu nékterou z dynamickych datovych struktur. Jako vhodny
kandidat se jevi spojovy seznam, v anglické literature oznacovany
jako linked list.

Spojovy seznam je dynamicka datova struktura, jejiz kazdy jed-
notlivy prvek obsahuje ulozena data a ukazatel na dalsi prvek se-
znamu. Princip fungovani spojového seznamu je znazornén na obrazku
(7.1l

V LDM kazdé ¢astici odpovida jeden prvek spojového seznamu.
V datové casti kazdého prvku je pak ulozena predevSim pozice dané
Castice, ale také nékteré dalsi informace.

Vyhodou spojového seznamu je snadné pridavani a odebirani
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Obréazek 7.1: Spojovy seznam.

prvku z libovolného mista seznamu, tedy presné ty vlastnosti, které
Lagrangeovsky ptistup vyzaduje. Nevyhodou pak je nemoznost primého
pristupu k jednotlivym prvkim. Spojovy seznam umoznuje pouze
sekvencni pristup - pokud chceme ¢ist nebo zapisovat data néjakého
konkrétniho prvku, musime vzdy prochazet seznam od prvniho ¢lenu
a pomoci ukazatelu projit seznam az k tomuto konkrétnimu prvku.
7 tohoto duvodu se spojovy seznam oznacuje také jako linedrni se-
Znam.

Tato vlastnost spojového seznamu je velice neptijemna z hlediska
paralelizace celého kodu.

7.1.2 Paralelizace

Dulezitou vlastnosti kazdého programu je jeho ¢asova narocnost.
Celkovy ¢as béhu programu muze byt nizsi, pokud nékteré vypocty
mohou probihat soucasné - paralelné. Pokud je celkovy ¢as béhu bez
paralelizace T', tak teoreticky, pokud paralelné probiha n vypoctu,
muze byt nejkratsi vysledny ¢as maximélné T'/n, neboli zrychleni
programu muze byt maximalné n. V praxi bude zrychleni vzdy nizsi,
protoze naptiiklad nemusi byt paralelizovany cely kod programu,
urcity vypocetni vykon se vzdy vyuzije na Tizeni paralelizace a pa-

Jelikoz vypocty pro jednotlivé ¢astice v.-LDM nejsou ovlivnény
vysledky vypoctu pro jiné céstice, tak tyto vypocty soucasné probihat
mohou. Jelikoz v LDM muze byt az nékolik miliontu ¢astic, je para-
lelizace vypoctu na nich velice dulezita. Problémem vsak je pouziti
spojového seznamu.

Algoritmus paralelizace vypoétu nad spojovym seznamem, ktery
byl vyvinuty pro LDM, je relativné slozity. Cely seznam se misto
jednou musi projit trikrat. Pii prvnim pruchodu se urci pocet prvku
seznamu, pii druhém se seznam rozdéli na ¢asti a pii tretim prichodu
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se paralelné zpracovavaji jednotlivé céasti. Celkové zrychleni bude
v tomto pripadé dano pomérem narocnosti zpracovani jednotlivych
¢asti oproti narocnosti zbytku kodu. Efektivita tohoto pristupu bude
zkoumana v kapitole [7.3].

Pristupy k paralelizaci se muzou lisit také podle pouzitého pa-
ralelntho pocitace. Paralelni pocitace muzeme rozdélit z hlediska
stavby na multipocitace (s distribuovanou paméti) a multiproce-
sory (se sdilenou paméti). LDM byl paralelizovany a otestovany
pro pouziti na pocitacich se sdilenou paméti. Prikladem takovychto
pocitacu je kazdy PC s vicejadrovym procesorem.

7.1.3 Modelované zdroje znecisténi

Zdroje znecisténi muzeme rozdélit podle nékolika kritérii.[3]

Podle jejich geometrického uspoiradani se zdroje déli na bodové,
lintové, plosné a objemové.

Déle muzeme zdroje délit na staciondrni a mobilni podle toho,
jestli méni svou polohu v prostoru, pripadné na staciondrni a ne-
stacionarni z hlediska casové zavislosti jejich intenzity.

V LDM jsou zavedeny dva typy zdkladnich druhu zdroju. Dale
v této praci se budou nazyvat bodové a liniové podle toho, z jakych
teoretickych tvaru vychazeji, prestoze jejich geometrie muze byt

Oba typy zdroju ve vypocetni doméné vymezuji oblast, do které
se na nahodné misto pridavaji ¢astice. Geometrie zdroju je zndzornéna
na obrazku [7.2. Vlevo je zastupce bodovych zdroju, vpravo pak
zastupce liniovych zdroju.

[X.,Y.]

Obrazek 7.2: Geometrie zdroju.
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Bodové zdroje jsou charakterizovany jednim bodem [x,y,z] a
polomérem R. Prti volbé parametru R = 0 dostavame bodovy zdroj,
pro R > 0 pak kulovy objemovy zdroj.

Liniové zdroje jsou urceny dvéma body [z1,y1], [%2,y2], jejich
spoleénou soutfadnic{ z a parametry tloustky D a vysky T. Pii volbé
D =0 aT = 0 dostavame liniovy zdroj, pokud je pravé jeden z
téchto parametru nenulovy, dostavame plosny zdroj, a pokud jsou
nenulové oba, dotavame objemovy zdroj ve tvaru kvadru.

U vSech zdroju je mozné nastavit pocatecni a konecny cas jejich
aktivity a jejich intenzitu. Pocet zdroji v LDM nenf omezen!| Kom-
binaci zdroju s ruznym nastavenim je mozné modelovat mobilni i
¢asove nestacionarni zdroje.

7.1.4 Ridici rovnice

Jak jiz bylo nékolikrat zminéno, Lagrangeovské modely pocitaji tra-
jektorie velkého poctu ¢astic. Model LDM je takzvany online model,
pracuje tedy soubézné s béhem modelu CLMM, v kontrastu k of-
fline modelum, které vyuzivaji pfedpocitana pole proudéni. Tento
piistup byl jiz vyuzit napiiklad v pracich Weil et al. [22], nebo Kim
et al. [§].

Rovnice popisujici trajektorie ¢astic v LDM ma tvar rovnice 6.3
uvedené v kapitole [6.3], tedy

de

i

Jak ukézal Thomson[20], jehoz préci upravil pro poziti s LES
Weil et al. [22], neni rychlost vypocitanda LES modelem schopna
plné popsat pohyb ¢astic. Duvodem je ¢ast turbulence neroziesend
v LES. Z tohoto duvodu musime v LDM zavést subgridni model.

Rychlost v, v rovnici [7.1] muzeme rozdélit na ¢ast vypoctenou LES
modelem CLMM wvygs a na ¢ast danou subgridnim modelem wvggg

vr(x,t). (7.1)

vztahem
vr(x,t) = vips(x,t) + vsas(x, t). (7.2)
Pomoci tohoto vztahu muzeme prepsat rovnici [7.1] jako
de
E = ’ULEs(CI), t) + ’US(;s(w, t). (7.3)

1Respektive je omezen maximalni hodnotou ulozitelnou v jazyce Fortran do datového typu
integer. Pro 32 bitovy integer je to ¢islo 2147483 647.
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Rovnice|7.d|je zdkladni rovnici LDM, ktera se musi v kazdém ¢asovém
kroku tesit pro kazdou jednotlivou c¢astici.

7.1.5 Pouzita reSeni

Pii numerickém feSeni rovnice[7.3|vyvstavaji nékteré dulezité problémy;,
jejichz Teseni urcuje vlastnosti vysledného modelu.

Nejprve je potieba urcit hodnoty vigs a vsgs. Tomuto tématu
se vénuji oddily [7.1.5.1]a[7.1.5.2]

Nasledné je tfeba vybrat nékteré z numerickych schémat feseni
diferencidlni rovnice [7.3l Toto téma se fesi v oddilu [7.1.5.3

Jak nalozit s ¢astici, ktera opusti vypocetni doménu, nebo narazi
do pevné prekazky je popsano v oddilu [7.1.5.4]

Cely model LDM byl vyvinut tak, aby byl co nejvice modularni.

v ev/

budoucna jednoduché doplnéni ruznych funkci, ptipadné zmény v
soucasné pouzitych metodach.

Vyhodou modelu LDM je také jeho konfigurovatelnost. Uzivatel
si muze zvolit z ruznych piristupt k feseni jednotlivych problému a
tim ovlivnit rychlost a presnost modelu.

7.1.5.1 Interpola¢ni schéma

V rovnici|7.3|uvedena veli¢ina vy gg je urcena z poli rychlosti proudéni,
ktera jsou jednim z vystuptu modelu CLMM. Tato pole jsou dana
svymi hodnotami v jednotlivych uzlovych bodech vypocetni sité.
Jelikoz se castice v.LDM nepohybuji po uzlovych bodech, ale v
celém prostoru, je potieba hodnoty téchto poli v misté ¢astice urcit
pomoci interpolace.

Intepolacnich schémat je v literature popsana celd rada. Jelikoz
bude v kazdém ¢asovém kroku modelu LDM provedena interpolace
alespon jednou pro kazdou ¢astici, kterych muze byt i nékolik mi-
lionu, je potreba, aby toto schéma bylo dostatecné rychlé.

V soucasnosti jsou v LDM implementovana dveé interpolacni schémata,
- metoda nejblizsiho souseda a trilinedrni metoda.

Metoda nejblizsiho souseda je znac¢né primitivni a jeji zafazeni
v LDM je spiSe z testovacich duvodu. Tato metoda pritadi kazdé
¢astici hodnotu rychlosti v nejblizsim uzlovém bodé.

Trilinedrni metoda bude popsana pomoci obrazku [7.3|
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[Xo0¥1.24] [%1,y1,21]

[Xo. Yo,z
[X1,Y0:21]

L [X1 Y120l
[X0 Y120l

[X0. Yo 2ol ® [x1,Y0, 2]

Obrézek 7.3: Trilinearni interpolace - geometrie.
Hodnota veliciny V' v bodé P je urc¢ena nésledujici posloupnosti
vypocti:

zq = (& — o) /(@1 — T0)
ya = (¥ — yo)/(y1 — Yo)
za = (2= 20)/(z1 — 20)

coo = V[zo,v0, 20] - (1 — xq) + V]x1, Yo, 20] - Ta
cio = V{xo, y1, 20) - (1 — 2q) + V]z1, y1, 20) - Ta
cor = Vo, yo, z1] - (1 — za) + V]z1, ¥0, 21] - 24
ci1 = Vi]zo, y1, z1) - (1 — 2q) + V1,91, 21] - Ta
co = coo - (1 — ya) + 10 - Ya
c1=cor- (1 —ya)+c11-Ya
VIPl=co- (1 —2zq)+c1-2q (7.4)

Trilinearni metoda je prvniho radu presnosti. Rozdil obou metod
je nazorné vidét na obrazku , kde jsou zobrazeny vysledky interpo-
lace metodou nejblizsiho souseda a linearni interpolaci na dvou-
rozmeérné miizce.

Drobnou komplikaci v implementaci interpolacnich schémat je
pouziti posunuté miizky tak, jak byla popsédna v kapitole [5 Pro
kazdou slozku pole rychlosti je totiz potifeba samostatné urcit, v
jaké bunce se castice vyskytuje.
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Metoda nejblizsi soused Linedrni metoda

Obrazek 7.4: Vysledky dvou interpola¢nich metod na 2D miizce. Hodnoty jsou
zadany v bodech zobrazenych cernou teckou.

7.1.5.2 Subgridni model

Subgridni model pro LDM vychézi z praci Thomsona[20] a Weila et
al.[22]

Thomson odvodil pro stochasticky Lagrangeovsky model vyjadieni
rychlosti vy, z rovnice ve tvaru Langevinovy rovnice

dvy = a(vp, x, t)dt + b(vp, x, t)dE, (7.5)

kde d¢ je Gaussovsky bily sum. Clen s b je zvoleny tak, aby od-
povidal Lagrangeovské strukturdlni funkci v inercidlni podoblasti:

b= (Coe)"”?, (7.6)

kde Cj je konstanta, jejiz velikost Thomson urcil jako Chp =4+ 2 a
€ je rychlost disipace subgridni turbulentni energie. Tvar a odvodil
Thomson z predpokladu takzvané ,,well mixed“ podminky, ktera
iika, ze pokud jsou castice v néjaké oblasti dobfe promichané, tak
i dobfe promichané zustanou. Hustotu pravdépodobnosti rozlozeni
¢astic v prostoru oznacéime g(v, x,t). Jeji vyvoj je dan Fokkerovou-
Plankovou rovnici. Za platnosti well mixed podminky nelze rozlisit
mezi Lagrangeovskou hustotou pravdépodobnosti g; a Eulerovskou
hustotou pravdépodobnosti gg, ktera je znama nebo predpokladana.
Thomson ukazuje, ze ¢len a z rovnice je mozné ziskat pouzitim
gr v Fokkeroveé-Plankové rovnici. Podrobnosti odvozeni je mozné
najit zde [20], [2] i zde [22].

WEeil et al. pouzit tento Thomsonuv pristup k odvozeni vztahu
pro subgridni Lagrangeovsky model uvnitt LES. Rovnici prepsal
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do tvaru [7.3| a pro vggg odvodil vztah

1 C()E’USGS 1 1 d0'2 80’2
dvsgs = _fs§—2 dt+= | ——FBuoggs + —22

) dt+(f,Coe) *dE,
(7.7)

kde fs je koeficient, ktery urcuje, ze neni potieba modelovat celou
Lagrangeovskou rychlost v, jelikoz jedna jeji ¢ast vigs je jiz urcena
LES modelem. Pro varianci subgridn{ rychlosti 03¢ plati vztah

2
0ias = 36 (7.8)

kde e je subgridni turbulentni kineticka energie dana vztahem

kde v; je turbulentni viskozita vypocitavana modelem CLMM, Cj, =
0,1 je konstanta a jako smésovaci délka [ se bere

I= (A A, - AP (7.10)

kde A,, A, a A, je rozliSeni vypocetni miizky CLMM. Pro rychlost
disipace € pak plati

e
€ = CeT, (711)
kde C, = 0,93 je konstanta.
Parametrizace koeficientu f; je dana vztahem
< 0dug >
f, 75Gs (7.12)

- 2 2 g
<ULES > 4+ <JSGS >

kde < e > znamenda prumér v horizontalni roviné a variance LES
rychlost{ ofpq je ddna vztahem

3
1
2 _ = o _ 2
OLES T 3 ; (vLEsi— < vLEsi >)°- (7.13)
Prvni ¢len v rovnici je viskozni clen, druhy ¢len dava do
souvislosti rychlost ¢éastice a subgridni turbulentni kinetickou energii
a posledni ¢len ma charakter nahodnych fluktuaci.
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7.1.5.3 Integracni schéma

Pti numerickém reSeni diferencialni rovnice ve tvaru|7.1|je nutné po-
stupovat podle urc¢itého numerického schématu. Takovychto schémat
existuje velké mnozstvi. V LDM byly implementovany celkem ¢tyfti
metody - explicitni Fulerova metoda (EE), Heunova metoda (HE),
Adamsova-Bashforthova metoda 2. stupné (AB2) a metoda Runge-
Kutta 3. stupné. VSechny tyto metody jsou v literature velice dobte
popsany vcetné jejich odvozeni (napt. zde [11]). Zde se omezime
pouze na jejich strucné predstaveni.
Predpis explicitni Eulerovy metody pro rovnici je

Tpi1 = Tp +0(xp, ty) - b, (7.14)

kde x, .1 je pozice castice v dalsim casovém kroce, x, je aktudlni
pozice castice a h je délka casového kroku. Tato metoda je 1. radu
presnosti.

Heunova metoda, 2. fadu presnosti, je ddna predpisem

ki =v(x,,t,)
’CQ = ’U(le‘n + hkl, tn + h)

1

Adamsova-Bashforthova metoda 2. stupné, ktera je také 2. radu
presnosti, je urcena predpisem

1
Tyl = T, + 3 [Bv(x,, t,) + v(xy_1,t,1)] - A (7.16)

Posledni implementovana metoda, Runge-Kutta 3. stupné, dana
predpisem

ki =v(x,,t,)
1 1
kg = ’U(Cﬂn + —hkl,tn + —h)

2 2
kg = ’U(CCn — hkl + Qhkg, tn + h)

1
Tpi1 = Ty + 6(’61 + 4ko + kg) - h, (717)

je tretiho radu presnosti.
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Stejné jako u interpola¢niho schématu je i zde dulezity pozadavek
na rychlost dané metody, jelikoz se integra¢ni schéma pouzije v
kazdém kroku jednou pro kazdou ¢astici, kterych, jak jiz bylo uve-
deno, muze byt i nékolik milionu. Tento pozadavek jde proti pozadavku
na piesnost, nebot piesnéjsi metody byvaji pomalejsi.

Byl proveden test ¢asové naroc¢nosti jednotlivych schémat, jehoz
vysledky jsou uvedeny v ¢asti [7.3]

7.1.5.4 Okrajové schéma a prekazky

V LDM jsou implementovana zakladni schémata popisujici chovani
castic, které prekroc¢i vypocetni doménu, pripadné narazi do pevné
prekazky:.

Pokud castice prejde jakoukoli sténou vypocetni oblasti kromé
spodni, je ze souboru ¢astic vymazana. V pripadé prekroceni spodni
stény si uzivatel modelu muze vybrat z nésledujicich moznosti -
castice se odrazi, c¢astice se znehybni nebo se céstice odebere z
vypoctu.

V pripadé, ze Castice narazi na prekazku, ma uzivatel modelu
stejné moznosti jako v piipadé prekroceni spodni stény - castici
odrazit, znehybnit nebo vymazat.

Tato schémata jsou sice vcelku jednoduchd, ale pro soucasné
vyuziti modelu zcela dostacujici. Diky modularnimu pojeti modelu
LDM je snadné pridat v budoucnu dumyslnéjsi schémata, pokud
budou vyzadovana.

7.1.6 Moznosti datovych vystupu

LDM skyta siroké moznosti nastaveni vystupnich datovych soubort.

U vsech vystupu je mozné nastavit pocatecni a koncovy cas
ukladani a casovy krok ukladani v pripadé, Ze neni zvolena moznost
ukladani v kazdém kroku.

Zakladnim typem vystupu z modelu je ukladani souboru s po-
lohou vsech castic. Tento vystup je velice vhodny pro dalsi zpra-
covani - tzv. post-processing. S polohou kazdé ¢astice se uklada také
jeji jidinecné identifikacni ¢islo. Je tak napriklad mozné sestavovat
dopredné i zpétné trajektorie jednotlivych ¢astic. Dalsi z moznosti
post-processingu je vytvareni ruznych profilu koncentraci. Existuje
nékolik moznosti, jak ze znamych poloh jednotlivych castic urcit
koncentraci v konkrétnim bodé.
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Nejjednodussi metodou je vytvoreni kontrolniho objemu V' v

okoli bodu zdjmu [x,y, 2] a koncentraci ¢ spoc¢itat podle vzorce
Ny

clr,y, z| = —, 7.18

.2 = = (718

kde Ny je pocet castic v objemu V. Tato metoda se v angli¢tiné

nazyva cell method. Nevyhodou této metody je nutnost pouzit malé

objemy V a velky pocet ¢éstic.

Dalsi moznosti jsou takzvané kernel methods, detailné popsané

napt. zde [21]. Koncentrace je v tomto piipadé uréena vztahem

N
K(rg,ry,72)
— 7.19
C[x’y’Z] Z hm 11z ’ ( )
=1 Yy
kde se scitani provadi pres vsechny castice, r, = (z; — x)/hg,

kde x; je poloha castice (analogické vztahy plati i pro r, a r.),
K je takzvand jadrova funkce pritazend kazdé castici, ktera splnuje

podminku
(.ol ¢}

] 00
—_— Kdzdydz =1 7.20

— 00 -0 —&©
a parametry hg;, hy; a h; urcuji stupen vyhlazovani v jednotlivych
smérech x, y a z a jsou specifické pro kazdou ¢astici. Za K se casto
voli Gaussova funkce, ale velmi ¢asto jsou pouzivany i jiné moznosti.
Pro svou vyssi vypocetni naroc¢nost se tato metoda hodi predevsim
pro post-procesing. [21]

Do modelu LDM byla implementovana moznost pomoci cell me-
tody online vypocitavat a ukladat nékteré profily koncentraci. Jsou
to tii zakladni typy - 2D horizontdlni profil, 2D vertikdlni profil a
1D wvertikalni profil. Tyto druhy vystupu budou nazorné ukazany v
kapitole[9 Uzivatel muze volit rozliseni jednotlivych profilu, velikost
kontrolnich objemu i dalsi parametry. Pocet vypocitavanych profilu
opét neni omezen.
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7.2

Diagram kédu

Nacist parametry

¥

Alokovat pole pro LDM I

Pouzit zdroje

Pouzit paralelizaci?

Rozdélit seznam €astic na ¢asti

v v Y

v

Y
Zpr::lt.tmat Zpracovat | | Zpracovat | | Zpracovat | | Zpracovat
Y East East East East
seznam
Eastic seznamu seznamu seznamu seznamu
. castic Eastic Eastic castic
postupne

v

Odstranit castice urceneé k odstranéni

!

Ulozit vystup z modelu

NE

Konec vypocti?

Obrazek 7.5: Zjednoduseny diagram kédu modelu LDM.
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Jak jiz bylo fe¢eno, model LDM pracuje uvnitit modelu CLMM. Na
obrazku [7.5]je zobrazeny zjednoduseny diagram kédu modelu LDM.
Cely proces zacind nactenim parametru modelu z externich sou-
boru. Nasleduje alokovani datovych poli a priprava na vypocet. Pak
zacne vypocet modelu CLMM, ktery urcuje velikost ¢asového kroku
dt. V kazdém kroku modelu CLMM dojde také k jednomu kroku
modelu LDM. Kazdy krok modelu LDM zacind pouzitim zdroju
znecisténi a tedy pridanim novych c¢astic do vypocetni domény.
Poté nasleduje vypocet pro kazdou jednotlivou c¢astici. Podle toho,
jestli uzivatel zvolil vyuziti paralelizace, a jestli jsou pro paraleli-
zaci vhodné podminky, provadéji se vypocty bud postupné vidy
pouze pro jednu cCastici, nebo se zpracovava nékolik ¢astic najed-
nou. Struktura vypoctu pro kazdou c¢astici je nasledujici: napted
se z pole rychlosti z CLMM interpoluje rychlost do mista céstice,
nasledné se z rovnice urci subgridni rychlost castice, poté se in-
tegraci rovnice ziska nova poloha ¢astice, nakonec se kontroluje,
jestli ¢astice neopustila s novou pozici vypocetni doménu, nebo jestli
nenarazila do prekazky a provedou se patii¢na opatieni podle nasta-
veni modelu (napfiklad se oznaci ¢astice, které maji byt vymazané
ze seznamu). Poté, kdy se zpracuje posledni ¢astice, projde se znovu
cely seznam ¢astic a vymazou se ty, které k tomu byly urcené. Nako-
nec se ulozi vystupni datové soubory a pokracuje se dalsim krokem
modelu CLMM. Vypocet konci s koncem béhu modelu CLMM.

Jak je z obrazku patrné, jediné ¢asti modelu, které nejsou pa-
ralelizované, jsou pridavani a odebirani ¢astic a uklddani vystupu.
Pridani a odebrani ¢astic bohuzel paralelizovat neni mozné kvuli
vlastnostem spojového seznamu. Nastésti tyto ikony nejsou vypocetnée
narocné. Muzeme tedy ocekavat vcelku vysokou efektivitu paraleli-
zace.

7.3 Testy vykonu

Byl proveden test k urceni efektivity paralelizace. Test spocival v
opakovaném vypoctu testovaci tlohy s rozdilnym nastavenim LDM.
Vypocty probihaly s ruznymi pocty castic N vzdy pétkrat bez pouziti
paralelizace a pétkrat za pouziti paralelizace a sledoval se celkovy
¢as ty béhu vypocetni c¢asti modelu. Velikost vypocetni sité modelu
CLMM byla 150 x 100 x 50 uzlu (tj. celkem 750000 uzli). Celkem
bylo vzdy provedeno 100 ¢asovych kroku. Vypocty profili koncent-
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raci a vSechny vystupy z modelu byly vypnuty. Prumér namérenych
hodnot pro jednotlivé pocty ¢astic je zobrazeny v grafu [7.6] Data
jsou prolozena ptrimkou linearni regrese.

|l1CPU @ /_
120
4CPU A

100 /

80 /./ 4

t[s]

| | I I
0 500000 le+06 1.5e+06 2e+06

Obrazek 7.6: Zavislost doby vypoctu testovaci tlohy na poctu ¢astic pro parale-
lizovany a neparalelizovany béh.

Z naméfenych hodnot muzeme vypocitat zrychleni S modelu
LDM definované vztahem

t —tn—
tN4cPU — TN=0

kde tyicpu je doba béhu vypoctu v zavislosti na poctu castic N
bez pouziti paralelizace, ty4cpy je doba béhu s paralelizaci a ty—g
je doba béhu modelu CLMM bez ¢éstic. Hodnoty zrychleni S(N)

jsou zobrazeny v grafu [7.7]
Prumeérna nameérena hodnota zrychleni béhu modelu LDM je

S =(3,2+0,1).

Dalsi test se zaméril na vykon jendotlivych integrac¢nich schémat.
Byl pouzit stejny priklad jako v predchozim testu. Pro N = 2145 000
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Obréazek 7.7: Zrychleni modelu LDM v zavislosti na poctu castic.

bylo provedeno vzdy pét vypoctu s postupnym pouzitim jednot-
livych integracnich schémat. Priumeér z namétrenych c¢asu je zobrazen
na grafu [7.8

V dalsim testu byla zkoumana vykonnost obou interpolac¢nich
schémat. Pro obé schémata probéhly vypocty stejného prikladu jako
v predchozim pripadé. V obou pripadech byla pouzita integracni
metoda RK3. Vysledné casy jsou zobrazeny v grafu [7.9]
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Integraéni schéma

Obréazek 7.8: Zavislost doby vypoctu testovaci tlohy na pouzité integracni me-
todeé.

60 T

40
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Trilineami Nej.soused

Interpolaéni schéma

Obrazek 7.9: Zavislost doby vypoctu testovaci tlohy na pouzité interpolacni me-
todeé.
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8. Validace modelu

Jak je videét z predchozich kapitol, neni Lagrangeovsky dispersni
model vubec trividlni. Je tedy nutné ovérit, ze vysledky LDM jsou
spravné. V ramci tohoto ovéreni budou vysledky LDM zkoumany z
nékolika pohledu:

e Stabilita modelu
e Splnéni well mixed podminky
e Porovnani s vysledky z vétrného tunelu

Zbytek této kapitoly se jednotlivym bodum postupné vénuje.

8.1 Stabilita modelu

Jednim z nejzédkladnéjsich pozadavki na kazdy numericky model
je, aby byl stabilni. Tento pozadavek muze znit jednoduse, ale jeho
vyznam je zasadni. Model, ktery by byl v nékterych oblastech nebo
konfiguracich nestabilni, je prakticky nepouzitelny.

LDM se v tomto ohledu ukazuje byt stabilni. Bylo provedeno
mnoho béhi modelu LDM s nejruznéjsi geometrickou konfiguraci
prekazek, ruznou konfiguraci zdroju zneciSténi, s ruznym nasta-
venim a s ruznym pocCtem castic a délkou vypoctu. Na obyc¢ejném
domacim PC probihaly naptiklad vypocty s az priblizné 10 mili-
ony castic s dobou trvani nékolik desitek hodin. Vsechny vypocty
dospély do konce beze znamky nestability v ¢asticovém schématu.
Nékteré vysledky z téchto vypoctu jsou dale uvedeny v kapitole [9]

8.2 Well mixed podminka

Dalsim zakladnim pozadavkem na Lagrangeovsky dispersni model je
plnéni takzvané well mixed podminky.[22] Jak jiz bylo poznamenano
v kapitole [7.1.5.2] Thomson[20] na zdkladé tohoto predpokladu od-
vodil tvar zakladnich rovnic lagrangeovskych modelu. Je tedy prirozené
pozadovat od kazdého konkrétniho modelu jeji splnéni.

Well mixed podminka tika, ze castice, které byly puvodné rov-
nomérné rozlozeny, by tak mély zustat. Testovaci vypocet pro LDM
probihal nasledovné: v jedné poloviné domény byly vypoustény ¢astice
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s rovnomeérnym vertikalnim rozlozenim, ¢astice byly nasledné presunuty
modelem do druhé ¢asti domény, ktera byla rozdélena na 50 ver-
tikalnich hladin, a v kazdém ¢asovém kroce byl vypocten pocet
¢astic v jednotlivych hladinéch.

Konecny modelovy ¢as byl 3600 s, celkem bylo provedeno pres
20000 casovych kroku s délkou prumeérné 0,18 s. Pocet castic v
doméné byl pres 500 000.

Rozlozeni ¢astic bylo vypocitano v casech 900 s (15 minut), 1800 s
(30 minut), 2700 s (45 minut) a 3600 s (60 minut). Z poctu ¢astic
v jednotlivych hladinach N; byla vypoctena normalizovand koncen-
trace K; v kazdé hladiné podle vztahu

N

K= —" 8.1
Noww (8.1)
kde
1 H
Nue = — S Ni, 8.2

pricemz H = 50 je pocet vertikalnich hladin. Pti splnéni well mixed
podminky by mélo platit N; = 1 pro vSechna ¢. Namérené hodnoty
jsou zobrazeny na obrazku 8.1 Tti vertikdlni primky na hodnotéch
x =12 = 0,95 a x = 1,05 znazornuji idealni rozlozeni a 5%
odchylku.

Byla také vypoctena prumeérna hodnota N; mezi casy 900 s a
3600 s. Vysledek je znézornén na obrazku [B.2] Vertikalni piimky
opét znazornuji idedlni rozlozeni a 5% odchylku.

Z vysledku je patrné, ze rozlozeni Castic neni uplné idealni. Od-
chylka se vsak pohybuje pod hodnotou 5%. V piipadeé delsiho ¢asového
prumeéru je i vyrazné nizsi, coz je pro soucasné pouziti modelu LDM
dostacujici.
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Obrazek 8.1: Normalizovana koncentrace.
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Obréazek 8.2: Prumérna normalizovand koncentrace.
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8.3 Porovnani s vysledky experimentu ve vétrném
tunelu

Vhodnym néstrojem pro validaci numerickych dispersnich modelu
jsou experimenty ve vétrném tunelu. Pro validaci LDM byl vybran
soubor experimentu CEDVAL. Méfeni projektu CEDVAL probéhla
ve vétrném tunelu BLASIUS na Meteorologickém institutu Uni-
verzity v Hamburku (Universitat Hamburg Meteorologisches Insti-
tut). Vysledky jsou dostupné z webovych stranek Meteorologického
institutu.[10]

Ze sady experimentu byl vybran priklad ,,Disperze okolo obdélnikové
budovy “ s oznacenim A1-5.

V experimentu Al-5 byly napied zméfeny parametry proudéni
okolo budovy tvaru kvadru. Poté byly pouzity ¢tyii zdroje znec¢isténi
na zaveétrné strané budovy blizko zemé, které simulovaly emise z
podzemni gardze. Geometrie budovy a zdroju je znazornéna na
obréazku 8.3} Vyska budovy byla H = 25m, v modelovém méritku
pak H = 125mm.

BOCNI POHLED | ZAVETRNA STRANA
| ozice zdroju) ,
x : .
IS
. s

w ! il '

084 Budova
Zdroj

HORNI POHLED |

o
X
—— >
|
|
|

zhedisténi

¥l

124
|

Obrazek 8.3: Geometrie experimentu CEDVAL Al1-5. Upraveno podle:
http://www.mi.zmaw.de/

34



Pole koncentraci nameéiené ve vétrném tunelu budou v zavéru
této kapitoly porovnany s vysledky ziskanymi z béhu modelu LDM.

Dulezitym parametrem numerickych modelu proudéni je veli-
kost vypocetni domény a geometrické usporadani experimentu. V
prilis malé doméné nema turbulence dostatek prostoru, aby se plné
vyvinula. Velkd doména klade na druhou stranu vyssi naroky na
vypocetni vykon.

Nastaveni domény pro LDM vychéazi z doporuceni uvedenych v
literatufe[5]. Vysledné rozmeéry v jednotlivych dimenzich jsou L, =
20H, L, = 8H a L, = 6H. Geometrické usporddani je znazornéno

na obrazkug.4l.

/)
8 H
4,2 H 15 H o
Ly=20H
Ly=8H
Ly=6H
Y

Obrazek 8.4: Geometrické usporadani a velikost vypocetni domény pro validaci
LDM.

Pole koncentraci namérend pii experimentu CEDVAL jsou zob-
razena na obrazcich [8.5 a [8.6] Naméfend data byla do roviny inter-
polovana pomoci bilinearni interpolace.

Pole koncentraci ziskand modelem LDM jsou zobrazena na obrazcich
a[8.8] Tyto koncentrace byly ziskédny zprumérovéanim okamzitych
koncentraci ziskanych z béhu modelu. Koneény modelovy cas byl
7200 s (2 hodiny) od zacatku aktivity zdroju.

Porovnani dat z experimentu CEDVAL a z modelu LDM je pro-
vedeno na obrazcich 8.9 a 8.10.
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Obrazek 8.5: Koncentrace namérena v experimentu CEDVAL A1-5. Horizontélni
fez: z=2 m

K
6

E4
2

Obrazek 8.6: Koncentrace namérend v experimentu CEDVAL A1-5. Vertikalni
rez: y=0.
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Obrazek 8.7: Koncentrace ziskand modelem LDM. Horizontaln{ fez: z=2 m
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Obrazek 8.8: Koncentrace ziskand modelem LDM. Vertikélni tez: y=0.
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Na obrazku je provedeno srovnani horizontalniho rozlozeni
koncentrace z experimentu CEDVAL a z modelu LDM.
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Obrazek 8.9: Srovndni dat z experimentu CEDVAL a z modelu LDM (z=2 m).
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Na obrazku je provedeno srovnani vertikdlniho rozlozeni
koncentrace z experimentu CEDVAL a z modelu LDM.
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Obréazek 8.10: Srovnédni dat z experimentu CEDVAL a z modelu LDM (z=2 m).
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Jak jiz bylo uvedeno, moznosti, jak vypocitat koncentraci z pro-
storového rozlozeni ¢astic, je nékolik. Zde byla pouzita vySe popsana
cell metoda. Koncentrace z LDM byla normovana pomoci koncent-
race nameérené v tésné blizkosti zdroju znecisténi a pomoci bilinearni
interpolace nasledné interpolovana do plochy.

Z porovnani obrazku [8.5 s 8.7] a [8.6] s [8.8| je patrny shodny cha-
rakter poli koncentraci.

Na obrazcich 8.9 a je vidét vcelku dobra shoda modelu LDM
s experimentem CEDVAL. O néco lepsich vysledkt dosahuje model
blize ke zdrojum znecisSténi. Na vSech obrazcich je také vidét, ze se

v LDM vyskytuji vétsi prostorové gradienty koncentraci.

Horizontalni rozlozeni koncentraci by mélo byt symetrické podle
osy y. Na obrazcich a 8.9 je vsak mozné pozorovat drobnou asy-
metrii dat z LDM. Tato asymetrie byla znacné vyssi pii pouziti po-
loviéniho vypocetniho ¢asu (1 hodina). Je tedy mozné predpokladat,
ze delsim béhem modelu by doslo jesté k vétsimu vylepseni symetrie.
Ptesnost dosazena po 2 hodinach je vsak dostatecna.

Celkové vzato muzeme model LDM povazovat za relativné presny
nastroj k popisu disperze okolo obdélnikové budovy v piikladu CED-
VAL Al1-5.
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9. Vysledky z modelu LDM

Validace modelu byla provedena v kapitole[§] Hlavni motivaci vysledku
uvedenych v této kapitole bylo otestovat stabilitu a chovani LDM v
ruznych podminkach a za rizného nastaveni a také ukazat moznosti
datovych vystupt z modelu.

Jelikoz absolutni hodnoty koncentraci nejsou pro potieby této ka-
pitoly podstatné, byla koncentrace na vsech zde zobrazenych rozlozenich
normovana podle urcité, pro dany pripad charakteristické, hodnoty.
Metitko takto normované koncentrace je zobrazeno na obrazku [9.1]
Pro jednoduchost bude tato normovana koncentrace ve zbytku ka-

pitoly nazyvana pouze koncentraci.

0 ]
IIIIIIIIIWIIIIIIII

025 0.5 075

Obréazek 9.1: Méritko normované koncentrace.

9.1 CEDVAL A1-5

Tento priklad byl pouzit pri validaci modelu LDM v kapitole |8.3|
kde jsou také uvedeny vysledky simulace. Zde uvedené vysledky
byly ziskany s jinym nastavenim modeli CLMM a LDM. Geometrie
budovy a vypocetni oblasti je zobrazena na obrazku [8.3] respektive
.4l
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9.1.1 Pohyb ¢astic v prostoru

Barva castic koresponduje s ¢asem jejich vypusténi. Modré castice
jsou nejstarsi, ¢cervené nejmladsi.

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 10 minut

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 15 minut

Obrazek 9.2: A1-5: Pohyb ¢éstic v prostoru.
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Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 20 minut

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 25 minut

Obrazek 9.3: A1-5: Pohyb ¢éstic v prostoru.
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Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 30 minut

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 35 minut

Obrazek 9.4: A1-5: Pohyb ¢éstic v prostoru.
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9.1.2 Vyvoj prizemni koncentrace

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 10 minut

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 15 minut

Obrazek 9.5: A1-5: Vyvoj prizemni koncentrace.
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Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 20 minut

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 25 minut

Obrazek 9.6: A1-5: Vyvoj prizemni koncentrace.
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Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 30 minut

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 35 minut

Obrazek 9.7: A1-5: Vyvoj prizemni koncentrace.
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9.1.3 Prumeérna prizemni koncentrace

Obrazek 9.8: A1-5: Prumérnd piizemni koncentrace.

9.1.4 Maximalni dosazena prizemni koncentrace

4.

Obrazek 9.9: A1-5: Maximalni dosazend prizemni koncentrace.
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9.2 Zpétny schod

Geometrické usporadani prikladu je zobrazeno na obrazku [9.10]

r

A

2H

4L

Yy

Obrazek 9.10: Zpétny schod - geometrické usporadani.

9.2.1 Vyvoj vertikalniho profilu koncentrace

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 1 minuta

.
.

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 2 minuty

Obrazek 9.11: Zpétny schod: Vyvoj vertikalniho profilu koncentrace.
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Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 3 minuty

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 4 minuty

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 5 minut

Obrazek 9.12: Zpétny schod: Vyvoj vertikalniho profilu koncentrace.



9.2.2 Prumérna koncentrace

b

Obrazek 9.13: Zpétny schod: Prumérna koncentrace.

9.3 Seskupeni budov

Geometrické usporadani prikladu je zobrazeno na obrazku [9.14.
Zdroj znecisténi byl umistén na pozici Z = [75;95] a na obrazku
je oznacen cervenou teckou.
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Obrazek 9.14: Seskupeni budov - geometrické usporadani.
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9.3.1 Vyvoj prizemni koncentrace

Modelovy ¢as od vypusténi castic: 1 minuta

Modelovy c¢as od vypusténi ¢astic: 2 minuty

Obrazek 9.15: Seskupeni budov: Vyvoj prizemni koncentrace.
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Modelovy ¢as od vypusténi castic: 3 minuty
\ )

Modelovy ¢as od vypusténi ¢astic: 4 minuty

|

Obrazek 9.16: Seskupeni budov: Vyvoj prizemni koncentrace.
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9.3.2 Maximalni dosazena prizemni koncentrace

Obrazek 9.17: Seskupeni budov: Maximalni dosazena prizemni koncentrace.

9.3.3 Trajektorie castic

Obrazek 9.18: Seskupeni budov: Trajektorie vybranych castic.
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10. Zavér

10.1 Dosazené vysledky

Hlavnim cilem této prace bylo vyvinout a otestoval Lagrangeovsky
dispersni model (LDM), ktery by spolupracoval s modelem proudéni
CLMM vyvinutym na Katedfe fyziky atmosféry Matematicko-fyzikalni
fakulty Univerzity Karlovy.

V této praci je napred nastinéna problematika numerickych simu-
lact atmosféry (kapitola [3). Poté je blize predstavem model CLMM
(kapitolal[f]) spadajici do kategorie modelu LES (kapitolafd)). Nésledné
jsou blize diskutovany ruzné pristupy k numerickému modelovani
sifen{ znecistén{ v ovzdusi (kapitola [6)).

V této praci vyvinuty model LDM je predstaven v kapitole [7]
Jsou diskutovany vyhody a nevyhody pouziti spojového seznamu
k reprezentaci ¢astic znecisténi v pocitaci a potize spojené s para-
lelizaci vypoctu v modelu. Do modelu LDM byly implementovany
reprezentace ruznych zdroju znecisténi. Je mozné vyuzit bodové,
kulové, liniové, plosné nebo objemové zdroje ve tvaru kvadru. Je
mozné simulovat i ¢asové nestacionarni zdroje.

Velka vyhoda modelu LDM je jeho modularnost. Diky ni je velice
jednoduché pridavat do modelu dalsi funkce, piipadné upravovat
stavajici. Dalsi charakteristickou vlastnosti modelu LDM je jeho
konfigurovatelnost. Uzivatel muze volit riuzné parametry tak, aby
nejlépe vyhovovali konkrétni dloze.

Interpolaéni schéma je mozné vybirat z metody nejblizsiho sou-
seda a trilinearni metody. Implementovana integracni schémata jsou:
Eulerova metoda, Hunova metoda, Adamsova-Bashforthova metoda
a metoda Runge-Kutta.

Dulezitou soucasti modelu je subgridni schéma, které je predstaveno
v kapitole [7.1.5.2]

Model LDM ma také siroké moznosti datovych vystuptu. Jejich
praktickd ukazka je v kapitole [9]

V' kapitole byly provedeny zakladni testy vykonu modelu.
Namérené zrychleni pti pouziti paralelelniho béhu na 4 procesorech
oproti béhu na jediném procesoru je S = (3,24£0, 1). Kdyz vezmeme
v uvahu slozitosti paralelizace vyplyvajici z vlastnosti spojového
seznamu, jedna se o docela dobrou hodnotu, ktera neni daleko od
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teoretického maxima. Rozdily v délce vypoctu pii pouziti ruznych
integracnich a interpola¢nich schémat jsou do 10 %.

V kapitole[§| byla provedena validace modelu. Napted byla ovérena
stabilita. LDM se ukéazal jako stabilni model i pro velky pocet ¢astic
(nékolik jednotek az desitek miliont) i pfi vypocetnich ¢asech dosa-
hujicich nékolika desitek hodin. Nésledné byla ovérena takzvana well
mixed podminka. Bylo zjisténo, ze odchylka od idealniho rozlozeni
¢astic se pohybuje pod 5 %. Pii vytvoreni casového pruméru rozlozeni
¢astic byla odchylka pod 1 %. Takovéto pfesnost je v sou¢asnosti na-
prosto dostacujici. Nakonec byly vysledky modelu LDM porovnany
s vysledky experimentu ve vétrném tunelu. Za testovaci priklad
byl zvolen piipad CEDVAL A1-5. Experiment CEDVAL probéhl
ve vétrném tunelu na Meteorologickém institutu Univerzity v Ham-
burku. Vysledky srovnani jsou uvedeny v kapitole [8.3] Z vysledkua
je patrna dobra schoda experimentu s modelem LDM.

Hlavni motivaci pro kapitolu [9] bylo ukézat moznosti rtuznych
datovych vystupu z modelu a také otestovat stabilitu a chovéani
modelu v riuznych situacich a pfi ruzném nastaveni. Kromeé vystupu
z ptikladu CEDVAL A1-5 jsou zde uvedeny také vysledky z piikladu
se zpétnym schodem a z prikladu se seskupenim budov. Mezi vystupy
jsou uvedeny trajektorie vybranych c¢astic, vyvoj pole koncentrace,
maximalni a prumérné rozlozeni koncentrace a pohyb c¢astic v pro-
storu.

10.2 Dalsi mozny postup pri vyvoji

Model LDM se ukazuje jako vcelku schopny nastroj. Pripadny dalsi
vyvoj by mél byt urcen pozadavky vyplyvajicimi z praktického
vyuziti modelu. Nabizi se nékolik oblasti dalstho mozného vyvoje.

Paralelizace. V. LDM je implementovana velice efektivni parale-
lizace pro pocitace se sdilenou pameéti. Stejny princip paralelizace je
mozné vyuzit i pro pocitace s distribuovanou paméti. Model LDM
by pak bylo mozné pouzit i na clusterech.

Generdtor zdroji. Casové nestaciondrnost zdroji je fesena pouzitim
rady zdroju s ruznou intenzitou. Bylo by mozné vytvorit generator
takovéto rady zdroju, pripadné implementovat nestacionarni zdroje
jinym zpusobem.

Chemie, radioaktivita a dalsi. Diky modularnosti, neni problém
pridat do modelu ruzné dalsi fyzikalni ¢i chemické procesy.
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Peuvné prekazky. V soucasné dobé model LDM velice dobie pra-
cuje s pravouhlymi prekazkami. Pti pouziti komplexnéjsi geometrie
by bylo vhodné schéma zpracovani prekazek vylepsit.

Ukladani. Zapisovani datovych vystupt z modelu je pti pouziti
velkého poctu Gastic veelku zdlouhavé. Resenfm by mohlo byt pa-
ralelni zpracovani jejich ukladani.
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