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В работе представлен графоориентированный подход к реализации сложных вычислительных ме-
тодов, который ставит своей целью обеспечение инженера-математика набором инструментов для
организации своего кода, который позволяет уменьшить трудозатраты на его дальнейшие верифи-
кацию, валидацию и поддержку. Предлагаемый графоориентированный подход базируется на трех
уровнях абстракции: категориальном (описание преобразований данных алгоритма в алгебраиче-
ских терминах теории категорий), графовом (описание алгоритма в виде ориентированного графа)
и интерфейсном (конкретная программная реализация инструментов для построения алгоритма на
основе использования введенного в работе понятия графовой модели сложного вычислительного
метода). Представлены отдельные особенности реализованного программного каркаса для созда-
ния и обхода графовых моделей. Представлен пример эффективного использования графоориенти-
рованного подхода при разработке программных реализаций вычислительных методов микромеха-
ники композиционных материалов.
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1. ВВЕДЕНИЕ
Вопросы проектирования архитектуры, разра-

ботки и гибкости дальнейшей поддержки про-
граммного обеспечения всегда широко обсужда-
лись и были ключевыми при его создании. Мно-
гие подходы, такие как использование различных
парадигм программирования, шаблонов проек-
тирования, систем контроля версий, идеологии
“гибкой” разработки программных продуктов,
юнит-тестирование и проч., выработавшихся с мо-
мента появления первых программ, в настоящее
время de facto стали стандартом в области индустри-
ального программирования. Большинство из них
появились как ответ на конкретные потребности
производителей программного обеспечения. В то
же время, в области научного программирования
подобные стандарты могут вырабатываться с замет-
ным опозданием или не вырабатываться вовсе, что
зачастую приводит к отсутствию какого-либо си-
стемного подхода в написании научного кода [1].
Часто это объясняется сложностью и глубиной
предметной области разрабатываемого кода, что
отводит вопрос его организации и качества на
второй план. Кроме того, научное программиро-
вание чаще всего не предполагает создание ко-
нечного продукта, как это происходит в инду-

стриальном программировании [2]. Такая ситуация
может в дальнейшем приводить к сложностям в ве-
рификации, валидации и поддержке кода, что в
свою очередь приводит к необоснованному дове-
рию научному программному обеспечению, ис-
пользуемому конечным пользователем [3].

При разработке программных реализаций чис-
ленных методов предполагается, что исходный
код должен быть одновременно (1) эффективным
с точки зрения необходимого машинного време-
ни и памяти, (2) адекватно отражающим модели-
руемый процесс (т.е. прошедшим верификацию и
валидацию тем или иным способом) и (3) удоб-
ным для дальнейшей поддержки. Большинство
работ по реализации численных методов в основ-
ном посвящены первому пункту [4]. Концепции
верификации и валидации широко обсуждаются
как на исследовательском [5, 6], так и на админи-
стративном [7] уровнях, так как их игнорирова-
ние приводит к общему недоверию к результатам
расчетов и, зачастую, невозможности предска-
зать то или иное явление в критически важный
момент [8]. Однако, даже эффективный и кор-
ректный код может оказаться бесполезным, если
его поддержка оказывается затруднительной, что
мотивирует накопление и публикацию “лучших
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практик”, применяемых при программировании
численных методов [9]. Во многом возможность
будущей поддержки кода, реализующего числен-
ный метод, определяется также тем, насколько
легко написанный код усваивается новым разра-
ботчиком. Следует также отметить, что игнори-
рование лучших практик организации кода ведет
к невозможности использовать юнит-тестирова-
ние кода, которое позволяет упростить верифи-
кацию и валидацию программного обеспечения.

Трудоемкость, заложенная в изложенных выше
требованиях к научному коду, в частности, опреде-
ляется и системой организации кода. Многие суще-
ствующие платформы для создания вычислитель-
ных моделей ориентированы на компонентную мо-
дель, позволяющую минимизировать написание
кода за счет использования визуального програм-
мирования [10–12]. Одними из наиболее значи-
мых разработок в этом сегменте являются Lab-
View и Simulink.

LabView используется в системах сбора и обра-
ботки данных, а также для автоматизации управ-
ления техническими объектами и технологиче-
скими процессами (АСУ ТП) по аналогии с си-
стемами класса SCADA. Помимо решения задач в
области АСУ ТП LabView в большей степени ори-
ентирована на решение задач автоматизации на-
учных исследований. Основное назначение Lab-
View – построение моделей технических систем и
устройств, для этой цели LabView включает в со-
став множество специализированных библиотек
реализованных компонентов, на базе которых
возможно построение новых систем из конкрет-
ных технических областей.

Еще одной известной системой визуального
моделирования является пакет Simulink, входя-
щий в поставку программной системы MatLab.
Simulink – это графическая среда имитационного
моделирования, позволяющая при помощи блок-
диаграмм в виде ориентированных графов, стро-
ить модели динамических, дискретных, непре-
рывных и гибридных, нелинейных и разрывных
систем. Simulink также ориентирован на решение
задач моделирования сложных технических си-
стем и представляет собой модельно-ориентиро-
ванную систему проектирования. В первую оче-
редь Simulink позволяет создавать графическую
модель системы, собрав ее на основе стандартных
базовых элементов (интегратор, звено задержки,
сумматор, произведение, справочная таблица,
мультиплексор, переключатель, селектор шины и
пр.), которой будет соответствовать конкретная
математическая модель системы на основе си-
стем обыкновенных дифференциальных уравне-
ний или уравнений в частных производных.

Существуют также специализированные вы-
числительные каркасы (фреймворки), позволяю-
щие реализовать вычислительные модели, к при-

меру, на основе готовых решателей с использова-
нием символьного языка описания уравнений в
частных производных.

Примером является система визуального моде-
лирования FEniCS [13, 14]. В первую очередь си-
стема FEniCS ориентирована на задачи, которые
могут быть решены при помощи метода конеч-
ных элементов. FEniCS позволяет пользователям
быстро преобразовывать математические модели
процессов моделирования в удобный и просто со-
провождаемый конечно-элементный код. FEniCS
является кроссплатформенной системой с от-
крытым кодом и предоставляет удобные интер-
фейсы для доступа к функциям с использованием
языков программирования Python и C++. Ряд ре-
ализованных алгоритмов FEniCS могут задей-
ствовать высокопроизводительные многопроцес-
сорные вычислительные ресурсы. Одна из важ-
нейших особенностей FEniCS – реализация
гибкого механизма ввода математических моде-
лей буквально в исходной интегро-дифференци-
альной форме. В рамках FEniCS реализованы
удобные механизмы работы с конечно-элемент-
ными расчетными сетками, функциями решения
систем линейных алгебраических уравнений и
прочее [13].

Также следует отметить систему TensorFlow.
TensorFlow представляет собой библиотеку с отк-
рытым исходным кодом, для построения про-
граммных реализаций численных методов. В осно-
ве TensorFlow также лежат понятия теории графов,
а также понятие граф потоков данных. Принципи-
альным отличием TensorFlow от представляемой в
статье разработки являются различия в определе-
ниях узлов и ребер. Для TensorFlow узлы пред-
ставляют математические операции, а ребра –
многомерные массивы данных(тензоры), тогда
как для представляемого способа узлы определя-
ют фиксированные состояния общих данных (ко-
торые, в том числе, могут включать массивы дан-
ных), а ребра определяют функции преобразова-
ния данных.

В том числе известны и другие системы, со-
зданные ранее, но которые не нашли столь широ-
кого распространения: GRIDS, FUNSOFT. Сле-
дует отметить также и другие узкоспециализиро-
ванные системы и языки программирования:
PTOLEMY II, ProGraph, Apache Storm, IBM Info-
Sphere Streams, Erlang, PROGRES, Cantata, LUS-
TRE, KLIEG, DOME, GME, Atom3, Moses, DRA-
CO, GenVoca, Datadvance (pSeven).

Более универсальным, но и низкоуровневым,
является применение процедурного и/или объ-
ектно-ориентированного подходов при создании
каркасов вычислительных библиотек. Многие
прикладные разработки созданы именно с ис-
пользованием этих подходов (BLAS (C, ASM),
BOOST (C++), Netgen/NGSolve (С++), ROOT
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(C++), OpenFoam (C++) [15] и многие другие).
Особенностью доработки и/или расширения воз-
можностей созданных прикладных инженерных
разработок на этой основе является требование
перегрузки операторов и/или виртуальных мето-
дов, предоставляемых фиксированными интер-
фейсами используемых базовых вычислительных
библиотек.

Представленные подходы зачастую не предпо-
лагают разработку различных численных методов,
используя унифицированные подходы, и почти
всегда являются проблемно-ориентированными
(например, концентрируются на моделировании
уравнений в частных производных методом конеч-
ного элемента, к примеру NetGen и NGSolve [16]).

В данной работе мы представляем графоори-
ентированный подход к реализации сложных вы-
числительных методов, который ставит своей це-
лью обеспечение инженера-математика набором
инструментов для организации своего кода, поз-
воляющим уменьшить трудозатраты на его даль-
нейшие верификацию, валидацию и поддержку.
Предлагаемый графоориентированный подход
базируется на трех уровнях абстракции: категори-
альном (описание преобразований данных алго-
ритма в алгебраических терминах теории катего-
рий), графовом (описание алгоритма в виде ориен-
тированного графа) и интерфейсном (конкретная
программная реализация инструментов для по-
строения алгоритма на основе графовой модели).
Все три уровня рассматриваются последователь-
но в дальнейших разделах, после чего приводятся
примеры использования графоориентированно-
го подхода для программной реализации слож-
ных вычислительных методов.

2. КАТЕГОРИЯ СОСТОЯНИЙ СЛОЖНОГО 
ВЫЧИСЛИТЕЛЬНОГО МЕТОДА

Алгебраическим фундаментом графоориенти-
рованного подхода является категория состояний

 сложного вычислительного метода (СВМ) с ко-
произведением. Теория категорий активно ис-
пользуется в прикладных направлениях науки для
выявления обобщенных свойств графовых моде-
лей обработки сигналов [17, 18], сетей [19] и анали-
за вычислимости [20]. Отметим, что в данной ста-
тье представлено только определение категории
состояний, ее объектов, морфизмов и копроизве-
дения. Дальнейшее развитие категории состоя-
ний и ее анализ являются частью будущих работ.

Для построения категории состояний  с ко-
произведением необходимо [21]: (1) определить
объекты, морфизмы и копроизведение, (2) опре-
делить ассоциативную композицию морфизмов и
(3) задать тождественный морфизм. Объектами
категории  являются состояния СВМ, которые
принадлежат соответствующему пространству

#

#

#

состояний СВМ . Пространство состояний СВМ
в свою очередь строится на основе множества
элементарных состояний СВМ.

Определение 2.1. Множеством элементарных со-
стояний СВМ будем называть множество  пар
“имя параметра – множество допустимых значений

параметра” таких, что  = Ind(String) × ,

где  – оператор индукции, определяющий
множество всех возможных значений типа ,
string – тип строк в заданном языке программиро-
вания и  – i-й произвольный тип заданного языка
программирования (число типов  бесконечно в
случае языков с пользовательскими типами).

Следующие пары могут служить примерами эле-
ментов множества элементарных состояний СВМ:

(1)

(2)

(3)

где . Здесь предполагается, что мно-
жества  и  индуцированы гипотетическими ти-
пами неограниченных вещественных и целых чи-
сел с бесконечной точностью.

Определение 2.2. Пространством состояний
СВМ  будем называть множество таких подмно-
жеств  множества элементарных состояний
СВМ, что элементы каждого такого подмножества
имеют уникальные имена в рамках этого подмно-
жества, т.е. ,  : ,
где  – проекция декартова произведения на
первую координату соответствующей пары.

Определение 2.3. Состоянием СВМ будем на-
зывать элемент .

В контексте теории категорий состояния СВМ
являются объектами, то есть , а преобразова-
ния между ними описываются морфизмами специ-
ального вида. Состояние СВМ может иметь кон-
кретную реализацию, называемую данными СВМ.

Определение 2.4. Пусть  – состояние СВМ.
Тогда множество D, такое, что :

  , будем называть дан-
ными СВМ, находящимися в состоянии .

Определение 2.5. Пусть . Тогда мор-
физмом f из  в  будем называть отображе-
ние следующего вида:

(4)

где    и m =
= . Морфизм  f будем также называть функ-
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цией-обработчиком. Объект  будем называть
входным состоянием СВМ f, а объект , в свою
очередь, выходным состоянием f. Преобразова-
ние данных , находящихся в состоянии СВМ

, в данные , находящиеся в состоянии СВМ
, с помощью функции-обработчика f будем

обозначать .
Функции-обработчики можно разделить на

два типа. Функции-обработчики первого типа
отображают множество  само в себя, т.е.

 = Sin, и в таком случае являются эндоморфиз-
мами. Функции-обработчики второго типа поми-
мо отображения  дополняют это множество но-
выми элементами. Функции-обработчики второго
типа отличаются внесением изменений в структу-
ру множества  относительно множества : они
могут добавлять или удалять элементы. Заметим,
что легко убедиться, что существует композиция
морфизмов , где операция компо-
зиции удовлетворяет аксиоме ассоциативности.
Наконец, для любого  можно построить
тождественный морфизм .

Копроизведение в категории состояний ин-
терпретируется как объединение состояний и не-
обходимо для объединения конечных состояний
нескольких параллельных композиций. Следует
отметить, что копроизведение определено только
для тех состояний, имена параметров которых не
пересекаются.

Определение 2.6. Копроизведением состояний
, где  ∩ ,

будем называть состояние .
Также необходимо ввести вспомогательное

понятие разбиение состояния СВМ, которое по-
требуется при определении понятия графовая мо-
дель СВМ.

Определение 2.7. Разбиением состояния СВМ
 будем называть такое семейство объектов

, что , при
этом  ⇒
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Таким образом, построенная категория состо-
яний с копроизведением позволяет описать про-
извольный алгоритм, состоящий из последова-
тельных участков преобразования (переходов из
начальных состояний в конечные через компози-
цию морфизмов) и параллельных участков преоб-
разования, конечные состояния которых образу-
ются через копроизведение конечных состояний
соответствующих последовательных участков пре-
образования, что проиллюстрировано на рис. 1.

3. ГРАФОВАЯ МОДЕЛЬ СЛОЖНОГО 
ВЫЧИСЛИТЕЛЬНОГО МЕТОДА

Графовая модель ставит своей целью графиче-
ское описание программной реализации алгорит-
ма СВМ, используя ранее введенные понятия ка-
тегории состояний . Построенная категория не
учитывает, что в реальной программной реализа-
ции алгоритма СВМ могут формироваться некор-
ректные данные (как из-за неидеальности про-
граммных реализаций морфизмов, так и из-за из-
начально некорректных входных данных), что
мотивирует введение механизма обработки ис-
ключительных ситуаций. Действительно, несмотря
на то, что функции-обработчики могут отображать
целые множества, зачастую желаемый результат бу-
дет формироваться только для некоторых подмно-
жеств. Таким образом представляется разумным ре-
ализация функции-предиката для каждой функции-
обработчика, которая будет задавать разбиение

 для входного состояния  функ-
ции-обработчика и определять для каких данных

 могла бы быть использована.
Определение 3.1. Пусть  – входное состо-

яние СВМ функции-обработчика f,  –
семейство всех возможных данных СВМ, находя-
щихся в состоянии , и  – разбиение
состояния . Тогда функцией-предикатом будем
называть такое отображение , что эле-
менты прообраза  находятся в состо-
янии  и элементы прообраза  = p–1({0}) на-
ходятся в состоянии , где .
При этом состояние  будем называть валидным,
а состояние  соответственно невалидным.

Таким образом предполагается, что функция-
обработчик f может быть использована только в
том случае, когда , где  – некоторые
входные данные, находящиеся во входном состоя-
нии функции-обработчика f. Тогда случай  = 0
понимается как исключительная ситуация. Объ-
единенную функцию будем называть функцией пе-
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Рис. 1. Диаграмма преобразований состояния , со-
стоящая из двух параллельных участков (из  в  и
из  в ), которые объединяются в состояние 
путем копроизведения конечных состояний на каж-
дом из участков: .
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рехода и обозначать . Ее исполнение осу-
ществляется в соответствии с тернарным операто-
ром языка C/C++: . С
точки зрения категории  функция перехода 
несет ту же семантику морфизма состояний СВМ,
что и функция-обработчик f, в то время как с ал-
горитмической точки зрения функция перехода в
том числе организует и обработку исключитель-
ных ситуаций.

Алгоритмическую структуру переходов между
состояниями СВМ удобно представлять в виде
графа, в частности с помощью графа потока управ-
ления [22]. В данной работе понятие графа потока
управления расширяется и вводится понятие гра-
фовой модели СВМ.

Определение 3.2. Графовой моделью СВМ будем
называть тройку объектов , где G =
=  – ориентированный граф с узла-
ми  и ребрами ,  – множество состо-
яний СВМ и  – множество функций перехода.
Каждому узлу ставится в соответствие состояние

, в то время как каждому ребру ставится в
соответствие функция-перехода .

Если из состояния  выходят несколько ре-
бер, то возникает несколько одновременных пере-
ходов из состояния  в другие состояния, что по-
нимается как распараллеливание потока выполне-
ния. Более того, если соответствующие функции-
предикаты  заданы таким образом, что
их валидные состояния  не пересе-
каются, то имеет место ветвление потока выпол-
нения, эквивалентное оператору выбора switch
языка C/C++. Такие функции-предикаты назы-
ваются взаимоисключающими. Случай, когда не-
сколько ребер входят в одно состояние, интер-
претируется как слияние параллельных потоков
выполнения. Полученное состояние является ре-
зультатом объединения выходных состояний ре-
бер и описывается копроизведением, заданным в
категории  (определение 2.6). Таким образом
представленная графовая модель способна опи-
сывать алгоритмы с параллельными ветвями и

,p f
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#

произвольным условным ветвлением унифици-
рованным образом.

Пример графовой модели, которая в зависимо-
сти от свойств предикатов может представлять по-
следовательный или параллельный алгоритм, изоб-
ражен на рис. 2. К примеру, пусть ,  и  –
валидные состояния, задаваемые функциями-
предикатами , ,  и определяемые в соот-
ветствии с определением 3.1. Тогда в случае

, , 
графовая модель соответствует последовательному
потоку выполнения с условным ветвлением, так
как функции-предикаты  являются взаи-
моисключающими. Если же  =  = , гра-
фовая модель соответствует трем параллельным
потокам выполнения.

По аналогии с диаграммами потоков данных
(DFD) узлы графовой модели могут представлять
собой вложенные графовые модели, что позволя-
ет создать иерархическую структуру неограни-
ченной сложности и при необходимости абстра-
гироваться от деталей реализации. Рисунок 3 де-
монстрирует пример простой графовой модели с
подобной вложенностью.

Ключевым отличием предложенной графовой
модели от других моделей описания потоков дан-
ных (например, data f low [23] и f low-based pro-
gramming [24]) является определение узлов графа
как состояний данных, а не функций, обрабаты-
вающих данные. Указанная особенность делает
графовую модель близкой по сути к конечному
автомату. Состояния данных имеют конкретную
семантику и, в общем случае, произвольные на-
звания, что делает графовую модель самодоку-
ментируемой: она описывает не только последо-
вательность преобразований, но и последова-
тельность состояний, в которых оказываются
данные после этих преобразований.
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Рис. 2. Графовая модель с параллельными ветвями
выполнения.
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Рис. 3. Графовая модель с иерархической вложенной
графовой моделью. В данном случае состояние S4 за-
меняется на графовую модель, состоящую из трех со-
стояний S6, S7 и S8 и соответсвующих функций пере-
хода.
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4. ПРОГРАММНЫЙ КАРКАС
ДЛЯ СОЗДАНИЯ И ОБХОДА

ГРАФОВОЙ МОДЕЛИ
Для создания графовых моделей был разрабо-

тан ряд программных инструментов, объединен-
ных в программных каркас comsdk, написанный
на языке C++ и являющийся частью “Распреде-
ленной вычислительной системы GCD” [25].
Программный каркас comsdk включает в себя API
для создания состояний СВМ (узлов графовой
модели) и их объединения с помощью функций-
предикатов и функций-обработчиков. Функции-
предикаты и функции-обработчики являются
функциями или методами классов C++ с заранее
заданной и фиксированной сигнатурой, исполь-
зование которых возможно на базе статической
или динамической компоновки. Программный
каркас также содержит в себе функции для запус-
ка обхода графа с учетом условных ветвлений и
параллельных веток.

Данные  должны быть представлены в форме
словаря со строковым ключом и произвольным
типом хранимых данных. Многие интерпретиру-
емые языки программирования имеют базовую
поддержку словарей со множественными типами
значений (например, dict в Python). В более общем
случае для реализации подобного словаря доста-
точно, чтобы используемый язык программирова-
ния поддерживал динамическую идентификацию
типа данных (RTTI), которая свойственна многим
языкам с объектно-ориентированной парадигмой
программирования. В данной реализации про-
граммного каркаса comsdk использовался сло-
варь, написанный на языке C++ с помощью
boost::any. Формирование исходных данных и за-
полнение словаря для подачи на вход графовой
модели реализуется с помощью файлов aINI-
формата [26].

Вне зависимости от используемого языка про-
граммирования данные  должны передаваться в
функции-предикаты и функции-обработчики по
ссылке без использования операции копирования.
Копирования не происходит и при параллелиза-
ции потока выполнения – предполагается, что
функции-обработчики в различных потоках пре-
образуют различные элементы данных  для избе-
жания неопределенности параллелизма (race con-
dition).

Для реализации различных методов выполне-
ния параллельных веток, было введено понятие
стратегия распараллеливания. При создании со-
стояний СВМ с помощью программного каркаса,
разработчик графовой модели указывает, какая
стратегия распараллеливания будет использована
при распараллеливании потока выполнения в слу-
чае двух и более выходных ребер состояния. Кроме
встроенных в программный каркас стратегий рас-
параллеливания (псевдопараллелизм, многопо-

D

D

D

точность и многопроцессность) разработчик гра-
фовой модели может добавить и использовать
свои собственные реализации стратегий. Страте-
гией распараллеливания по умолчанию является
псевдопараллелизм.

Кроме стратегии распараллеливания каждое
состояние, создаваемое с помощью программного
каркаса, предполагает задание стратегии выбора.
Стратегия выбора определяет, каким образом при
наличии двух и более выходных ребер следует ин-
терпретировать значения, возвращаемые функци-
ями-предикатами. Например, в случае распарал-
леливания потока выполнения предполагается,
что функции-предикаты всех ребер должны вер-
нуть 1 для продолжения корректного исполне-
ния, а возврат хотя бы одного 0 интерпретируется
как ошибка. В программном каркасе подобная
стратегия выбора называется “all or nothing” и яв-
ляется стратегией выбора по умолчанию. В случае
же условного ветвления потока выполнения,
функции-предикаты являются взаимоисключаю-
щими и для корректного исполнения только одна
из них должна возвращать 1, в то время как все
остальные должны возвращать 0. Тогда возврат
всех 0 или двух и более 1 интерпретируется как
ошибка. Подобная стратегия выбора именуется
“only one” в программном каркасе. Как и в случае
со стратегией распараллеливания, разработчик
графовой модели всегда может добавить соб-
ственные стратегии выбора.

Так как API программного каркаса является
низкоуровневым средством создания графовых
моделей, был разработан формат описания гра-
фовых моделей adot, расширяющий формат опи-
сания графов dot [27] с помощью дополнительных
атрибутов и определений, описывающих функ-
ции-предикаты, функции-обработчики и функ-
ции перехода в целом. Пример файла с описани-
ем графовой модели, изображенной на рис. 4,
приведен в листинге 1. Детальное описание фор-
мата adot остается за рамками данной статьи. Для
автоматизации процесса создания графовых мо-
делей из adot-файлов API программного каркаса
содержит в себе метод для преобразования adot-
файла в объект графовой модели. Подобный спо-
соб описания графовых моделей позволяет абстра-
гироваться от конкретного языка програмирова-
ния, на котором реализован API программного
каркаса, и описывать графовую модель в ее соб-
ственных понятиях (состояния, функции-преди-
каты и функции-обработчики). Это делает воз-
можным реализацию альтернативных API, в том
числе, и на других языках программирования без
необходимости переделывать уже построенные
графовые модели.

Рассмотрим алгоритм обхода графа, изобра-
женного на рис. 4 и описанного в листинге 1.
Пусть  – входные данные графа. Начальное состо-D
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яние  имеет два выходных ребра, и, как видно из
листинга 1, многопоточную стратегию распаралле-
ливания. Это означает, что при  = 1
будет создан один дополнительный поток, в кото-
ром будет выполняться ребро, ведущее к состоя-

1S

=12 14( ) ( )p D p D

нию , в то время как в изначальном потоке бу-
дет выполняться ребро, ведущее к состоянию 
(здесь предполагается, что выбор ребра, который
будет выполняться во вновь созданном потоке,
случаен). Затем потоки будут выполняться парал-
лельно вплоть до состояния , где происходит
объединение двух потоков. Особое внимание сто-
ит обратить на состояние , которое имеет два
выходных ребра, но при этом не образует распа-
раллеливания, что представлено в листинге 1 для
этого состояния определенной стратегией выбора
“only one”. Это состояние, таким образом, задает
условное ветвление, образующее цикл 
при условии того, что функции-предикаты  и

 являются взаимоисключающими. Только по-
сле завершения работы этого цикла выполнится
ветка, ведущая к узлу .
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Листинг 1: Пример описания графовой модели с помощью adot-формата

1 digraph EXAMPLE {
2 S1 [parallelization_policy=multithreding]
3 S3 [selection_policy=only_one]
4 p_12 [modulename=predicates, entry_func=predicate_12]
5 p_23 [modulename=predicates, entry_func=predicate_23]
6 p_32 [modulename=predicates, entry_func=predicate_32]
7 p_36 [modulename=predicates, entry_func=predicate_36]
8 p_14 [modulename=predicates, entry_func=predicate_14]
9 p_45 [modulename=predicates, entry_func=predicate_45]
10 p_56 [modulename=predicates, entry_func=predicate_56]
11 f_12 [modulename=funcs, entry_func=func_12]
12 f_23 [modulename=funcs, entry_func=func_23]
13 f_32 [modulename=funcs, entry_func=func_32]
14 f_36 [modulename=funcs, entry_func=func_36]
15 f_14 [modulename=funcs, entry_func=func_14]
16 f_45 [modulename=funcs, entry_func=func_45]
17 f_56 [modulename=funcs, entry_func=func_56]
18 _ _BEGIN_ _ −> S1
19 S1 −> S2 [edge=(p_12, f_12)]
20 S2 −> S3 [edge=(p_23, f_23)]
21 S3 −> S2 [edge=(p_32, f_32)]
22 S3 −> S6 [edge=(p_36, f_36)]
23 S6 −> _ _END_ _
24 S1 −> S4 [edge=(p_14, f_14)]
25 S4 −> S5 [edge=(p_45, f_45)]
26 S5 −> S6 [edge=(p_56, f_56)]
27 }

5. ПРИМЕНЕНИЕ 
ГРАФООРИЕНТИРОВАННОГО КАРКАСА 

ПРИ СОЗДАНИИ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫХ 
МЕТОДОВ МИКРОМЕХАНИКИ 

КОМПОЗИЦИОННЫХ МАТЕРИАЛОВ

С развитием промышленных технологий и ме-
тодов проектирования при изготовлении кон-
струкций все активнее применяются гетероген-
ные материалы, в частности, композиционные
(КМ), пористые, градиентные материалы и про-

Рис. 4. Графовая модель с параллельными ветвями
выполнения и циклом. Следует отметить, что для
корректной работы цикла  функции-преди-
каты  и  должны быть взаимоисключающими.

〈p14, f14〉 〈p45, f45〉

〈p12, f12〉 〈p36, f36〉

〈p56, f56〉

〈p23, f23〉

〈p32, f32〉
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чие. В современных условиях использование осо-
бых свойств гетерогенных материалов на практи-
ке фактически невозможно без применения авто-
матизированных систем при их проектировании.
В процессе проектирования предполагается, что
новый материал будет обладать заранее заданными
свойствами, что сопряжено с проведением боль-
шого числа испытаний (физических и/или вычис-
лительных). Количество параметров, оказываю-
щих сильное влияние на свойства КМ, существен-
но, что связано с: выраженной анизотропией
характеристик многих КМ, сильной зависимостью
свойств КМ от типов наполнителей и их концен-
трации, применяемой технологией изготовления
и прочими факторами. Физический эксперимент
сопряжен с существенными материальными затра-
тами, таким образом применяются методы матема-
тического моделирования для автоматизированно-
го прогнозирования характеристик КМ (напри-
мер, [28] и многие др.), обеспечивающие
численное решение задач микромеханики КМ.

К задачам микромеханики КМ относятся:
а) задача прямой гомогенизации (оценка эффек-
тивных свойств КМ на основе свойств отдельных
компонент) [29]; б) задача обратной гомогениза-
ции (оценка характеристик отдельных компонент
по известным эффективным свойствам КМ) [30];
в) задача проектирования КМ [31, 32] с заранее
задаваемыми свойствами.

Известным и достаточно универсальным чис-
ленным методом решения задачи прямой гомоге-
низации является метод асимптотического осред-
нения (МАО), разработанный Бахваловым Н.С.
[33] на основе теории возмущений [34] и приме-
ненный Победрей Б.Е. при исследовании упру-
гих, вязкоупругих и упругопластических характе-
ристик композиционных материалов [35]. В слу-
чае трехмерной постановки задачи применение
МАО предполагает многократный запуск проце-
дур метода конечных элементов (МКЭ) [36].

Представленный в работе графоориентирован-
ный каркас эффективно может быть применен для
построения программных реализаций указанных
методов, как зависящих друг от друга: метода ко-
нечных элементов (МКЭ); метода асимптотиче-
ского осреднения (МАО). На рис. 5 представлена
графовая модель программной реализации МКЭ.
Модель включает в свой состав три вложенных
графовых модели: , , . Модель  опре-
деляет процедуры препроцессинга,  – обра-
ботки, а  – постпроцессинга. Функции-преди-
каты обозначены , а функции-обработчики ,
описания представлены в табл. 1. Содержатель-
ный смысл многих функций-обработчиков и
функций-предикатов зависит от решаемой зада-
чи: положим для задачи теплопроводности функ-
ция  будет функцией загрузки коэффициен-

тов теплопроводности, тогда как для задачи о на-
пряженно-деформированном состоянии функция

 должна загружать упругие свойства матери-
ала. Таким образом в табл. 1 представлены общие
описания функций, а в табл. 2 – общие описания
состояний данных.

Представленная модель может быть использо-
вана при реализации МКЭ для решения задач: а)
о напряженно-деформированном состоянии в
рамках линейной теории упругости; б) теплопро-
водности; в) магнито- и электростатики и ряда
других при условии фиксированных значений ха-
рактеристик отдельных элементов конструкции.

Представленный подход активно применялся
при решении прикладных задач [37–40], где для
хранения разрешающих систем линейных алгеб-
раических уравнений (СЛАУ) использовались раз-
личные форматы CSR (для несимметричных мат-
риц) и CSlR (для симметричных матриц) [41, 42],
что также было реализовано соответствующей за-
меной функций перехода.

На рис. 6 представлена графовая модель про-
граммной реализации МАО. Описания состоя-
ний данных модели представлены в табл. 3.

Решение задачи обратной гомогенизации ба-
зируется на применении того или иного метода
оптимизации и предположении уже реализован-
ного алгоритма конкретного метода решения за-
дачи прямой гомогенизации (например, МАО).

Наконец, численное решение задачи проекти-
рования КМ с заранее задаваемыми свойствами
предполагает использование реализованных ал-
горитмов решения как прямых так и обратных за-
дач гомогенизации.

В заключение следует отметить, что примене-
ние разработанного программного каркаса поз-
воляет обеспечивать гибкую доработку создан-
ных методов с целью возможностей исследования
различных физико-механических характеристик
КМ, в том числе: тепловых, прочностных, элек-
трических и других.

6. ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В данной работе был представлен графоориен-

тированный подход к построению крупномас-
штабных архитектур программных реализаций
СВМ, базирующийся на понятиях теории катего-
рий и введенного понятия графовой модели алго-
ритма СВМ. С точки зрения алгоритма функцио-
нирования графовая модель является расшире-
нием понятия конечного автомата, в то время как
функции перехода, будучи зависимыми только от
данных , трактуются как чистые функции [43],
то есть функции без побочных эффектов, что поз-
воляет наследовать их полезные свойства, обна-
руживаемые в функциональной парадигме про-
граммирования.

1[ ]S 2[ ]S 3[ ]S 1[ ]S
2[ ]S

3[ ]S
αp αf

1112 2_f

1112 2_f
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Для эффективного использования описанной
выше графовой модели необходимо придержи-
ваться определенной идеологии при разработке
функций перехода. В первую очередь, следует от-
метить, что функции-обработчики выполняют
преобразование входных данных, т.е. выполняют
основные вычислительные операции, в то время
как функции-предикаты определяют, действи-
тельно ли входные данные находятся в нужном
состоянии для очередной функции-обработчика,
и, таким образом, гарантируют, что на вход функ-

ции-обработчика будут поданы корректные дан-
ные. Подобная семантика функций-предикатов
предполагает, что функции-обработчики и функ-
ции-предикаты должны разрабатываться одно-
временно в рамках одной функции перехода, то-
гда как разные функции перехода могут созда-
ваться параллельно несколькими независимыми
разработчиками, что создает потенциал для парал-
лелизации процесса разработки программной реа-
лизации СВМ. Автономность процесса разработки
также автоматически дает возможность организо-

Рис. 5. Графовая модель метода конечных элементов, представленная в виде одной базовой модели и трех вложенных
моделей, определяющих процедуры:  препроцессинга,  вычисления,  постпроцессинга.
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Таблица 1. Описания функций-предикатов и функций-обработчиков графовой модели программной реализа-
ции МКЭ

Модель Функция Описание функций предикатов и обработчиков графовых моделей

Загрузка конечно-элементной аппроксимации расчетной области.

Загрузка характеристик элементов расчетной области. Типы свойств опреде-
ляются задачей. Загрузка должна осуществляться после возможной загрузки 
геометрии расчетной области.

Загрузка краевых условий. Типы условий определяются задачей.

Формирование объекта конечно-элементная задача, на основе загруженных 
данных и сохранение объекта.

Сборка разрешающей СЛАУ.

Решения СЛАУ.

Возможная выгрузка сопутствующей информации о процессе решения СЛАУ.

Вычисление производных полученного решения СЛАУ.

Сохранение скалярных результатов расчета.

Сохранение отдельных результатов расчета в базе данных.

Сохранение векторных результатов расчетов в графических форматах.
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вать модульное тестирование и документирование
разрабатываемого кода, так как функции-обработ-
чики естественным образом формируют модули.

Важной проблемой при поддержке программ-
ных реализаций СВМ является описание и объяс-
нение структуры программного продукта для но-
вого разработчика или любого другого заинтере-
сованного лица. Одним из достоинств графового
представления процесса вычислений является
наглядная визуализация процесса обработки дан-
ных. Более того, используя предложенный под-
ход, появляется возможность хранения служеб-
ной информации в данных СВМ (метаданных),

что теоретически позволяет собирать статистиче-
скую информацию о процессе обработки данных,
которая может дать разработчикам программной
реализации СВМ обратную связь о работе функ-
ций-предикатов и функций-обработчиков. Кро-
ме того, используя метаданные, графовая модель
может естественным образом визуализировать
процесс ее выполнения в режиме реального вре-
мени. Работа над реализацией подобной автома-
тической визуализации ведется в настоящий мо-
мент с применением веб-технологий в рамках
подпроекта comwpc “Распределенной вычисли-
тельной системы GCD”.

Следует отметить, что графовая модель задает
лишь высокоуровневую архитектуру программ-
ной реализации СВМ и не претендует на описа-
ние простых алгоритмов, таких как, например,
обход элементов вектора в цикле. Аналогично,
графовая модель не является конкурентом клас-
сическим инструментам распараллеливания кода
в научных приложениях, таким как OpenMP,
MPI, CUDA и прочим, так как параллелизация,
реализуемая в графовой моделе, является круп-
нозернистой [44], то есть параллелизацией на
уровне задач. Наконец, графовая модель не на-
кладывает ограничений на парадигму програм-

Таблица 2. Описания состояний данных графовых моделей программной реализации МКЭ

Модель Состояние 
данных Описание состояния данных

Файл постановки задачи (формат на основе aINI[?]) загружен в объект общих 
данных.

Загружена конечно-элементная аппроксимация расчетной области и свойства 
материалов каждого элемента конструкции.

Выбран и сформирован объект – тип используемого конечного элемента. 
Загружены краевые условия, определенные для поверхностей расчетной обла-
сти. Процедура препроцессинга МКЭ завершена.

Начало вычислительной процедуры МКЭ.

Загружен решатель СЛАУ. Процедура сборки разреженной разрешающей 
СЛАУ завершена.

Разрешающая СЛАУ решена. Дополнительно могли быть проведены проце-
дуры выгрузки сформированной СЛАУ.

Завершены процедуры вычисления производных полученного результата реше-
ния разрешающей СЛАУ (например, вычисление компонент тензора деформа-
ции, напряжений, тепловых потоков, градиента температуры и т.д.). 
Конкретный тип вычисляемых производных параметров зависит от типа реша-
емой задачи и модифицируется применяемыми функциями перехода.

Начало процедуры постпроцессинга МКЭ.

Завершена процедура постпроцессинга МКЭ: сформированы файлы скалярных 
и векторных результатов. Возможно проведены: выгрузка статистических резуль-
татов в базу данных, сохранение трехмерной модели расчетной области и сопут-
ствующих ей полей полученных отдельных компонент векторных результатов.
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Рис. 6. Графовая модель метода асимптотического
осреднения, основанная на графовых моделях МКЭ.
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мирования, используемую при написании функ-
ций-предикатов и функций-обработчиков.

Будучи обобщенным описанием процесса вы-
числений, графовая модель может использовать-
ся для описания вычислительных кампаний, то есть
комплексных вычислений, состоящих из решения
серии сложных вычислительных задач, зависящих
друг от друга по тому или иному логическому пра-
вилу. Подобная функциональность становится осо-
бенно востребованной, когда препроцессинг и
постпроцессинг проводятся локально, в то время
как ресурсоемкие вычисления выполняются на уда-
ленном суперкомпьютере, использующим плани-
ровщик задач. Одним из перспективных направ-
лений развития графоориентированного подхода
и программного каркаса comsdk является под-
держка создания соответствующих графовых мо-
делей и работы с Oracle Grid Engine.

Наконец, очевидно, что при разработке графо-
вых моделей некоторые функции-обработчики,
функции-предикаты и целые подграфы будут по-
вторяться вновь и вновь, что и было продемон-
стрировано представленным примером. Для из-
бежания их повторной разработки и тестирова-
ния планируется создание репозитория, где будут
храниться наиболее хорошо документированные
и протестированные функции перехода и графо-
вые модели, доступ к которым будет организован
приложением, схожим по принципу функциони-
рования с пакетными менеджерами. Подобная
разработка также предполагает реализацию ин-
струментов встроенного самодокументирования
функций-предикатов и функций-обработчиков,
основанных на динамическом анализе их вход-
ных и выходных параметров.

В результате проведенных разработок подана
заявка на получение патента на изобретение
№ 2017122058 от 22.06.2017. Разработка графоори-
ентированного подхода и программного каркаса
comsdk выполнена авторами на инициативной ос-
нове при разработке ядра “Распределенной вы-
числительной системы GCD”.
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