
 

 

377 
 

Секция 6. Оборудование и технология 

 

10-я Международная конференция «Взаимодействие излучений с твердым телом», 24-27 сентября 2013 г., Минск, Беларусь 
10th International Conference “Interaction of Radiation with Solids”, September 24-27, 2013, Minsk, Belarus 

МОДЕЛИРОВАНИЕ РАСПРОСТРАНЕНИЯ РЕНТГЕНОВСКОГО 
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Разработано программное обеспечение «Xray-SKIF» для моделирования распространения рентгеновского излуче-

ния в преломляющих структурах методом Монте-Карло на суперкомпьютере СКИФ БГУ. Программа генерирует боль-
шое число лучей от источника в преломляющую структуру. По законам геометрической оптики выполняется расчет тра-
ектории луча, определяется путь луча в веществе линзы и поглощение луча вдоль траектории. Результаты расчета 
многих лучей сохраняются в динамический массив, что позволяет при заданных параметрах источника и преломляю-
щей линзы восстанавливать распределение поля в произвольном сечении за линзой. Установлено, что увеличение 
числа процессоров ведет к пропорциональному уменьшению времени расчетов: при расчете 10

8 
лучей и числа процес-

соров от 1 до 30 время выполнения программы уменьшилось с 3 часов до 6 минут. С использованием разработанного 
программного обеспечения были рассчитаны распределения интенсивности излучения в преломляющей рентгеновской 
линзе для 10

9
 лучей. Полученные данные позволяют восстанавливать распределение поля сформированного линзой с 

разрешением 1мкм.  
 

 

Введение 
Применением мощных вычислительных ма-

шин и их комплексов позволяют моделировать и 
решать научно-технические задачи, которые, в 
одних случаях, оставались не исследованы из-за 
сложности и дороговизны экспериментальных ус-
тановок, а в других, из-за отсутствия возможности 
проведения экспериментальных исследований 
обусловленных масштабностью пространства па-
раметров  системы: сверхмалые или сверхболь-
шие геометрические размеры объектов и систем, 
сверхкороткими или сверхдлинными характерны-
ми временами процессов, сверхбольшим количе-
ством изменяемых параметров системы и т.д. 
Применение численных экспериментов позволяет 
эффективно решать задачи оптимизации, моде-
лировать поведение сложных систем и предска-
зывать результаты реальных экспериментов на 
основе построения физико-математической мо-
дели объектов, процессов и систем. 
Высокопроизводительные вычислительные 
системы применяются в машиностроении, в 
химической и фармацевтической, 
аэрокосмической и электронной 
промышленности. Расчеты применяют при  
создании новых материалов, поиске 
лекарственных средств, разработке 
нанотехнологии, оптимизации управления 
сложными системами и др. [1] 

Прогресс в создании производительных вы-
числительных устройств описывается законом 
Мура, в соответствии с которым, производитель-
ность техники удваивается каждые 1,5-2 года. 
Рост производительности техники достигается 
технологическим уменьшением  линейных разме-
ром транзисторов и  увеличением числа процес-
соров в вычислительной машине. Однако увели-
чение количества процессоров не влечет за со-
бой пропорционального увеличения производи-
тельности программ, работающих по законам ли-
нейного программирования. Для решения ресур-
соемких задач применяется параллельное про-
граммирование, способное задействовать боль-

шое количество процессоров, вычислительных 
машин и комплексов на их основе. К технологиям 
параллельных вычислений можно отнести при-
менение: облачных вычислений, суперкомпьюте-
ров, кластеров.  

Четыре основных направления развития об-
лачных вычислений являются Internet-сервисы: 
IaaS (Infrastructure as a Service), PaaS (Platform as 
a Service) и SaaS (software as a Service).  Данные 
сервисы предоставляют пользователям  системы 
хранения и программное обеспечение посредст-
вом веб-браузера.  

Суперкомпьютер — вычислительная машина, 
представляющая собой большое число высоко-
производительных серверных компьютеров, со-
единѐнных друг с другом локальной высокоскоро-
стной магистралью. На ноябрь 2012 года макси-
мальная производительность суперкомпьютеров 
превысила 10 PFlop/s. Самые производительные 
суперкомпьютеры находятся в США, Японии, 
Германии, Китае. [2] Самыми производительными 
отечественными суперкомпьютерами являются 
СКИФ-ОИПИ и СКИФ-ГРИД с производительно-
стью  4-6 TFfop/s. [3,4] 

Кластер – это группа компьютеров, которые 
работают вместе и составляют единый унифици-
рованный вычислительный ресурс. Хотя кластер 
и состоит из множества машин, операционных 
систем и приложений, пользователи используют 
его как единую систему [5]. Объединение в кла-
стеры позволяет создавать высокопроизводи-
тельные и надежные системы с использованием 
стандартных структурных компонентов. Распро-
страненность вычислительных машин и развитая 
инфраструктура сетей интернет делают возмож-
ным создание огромных кластеров для решения 
сверхсложных многопараметрических задач. 

 

Преломляющая рентгеновская оптика 
Преломляющая рентгеновская оптика явля- 

ется перспективной основой для создания  мето-
дов неразрушающего контроля в жестком рентге-
новском диапазоне (энергия фотонов более 5 

http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%92%D1%8B%D1%87%D0%B8%D1%81%D0%BB%D0%B8%D1%82%D0%B5%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%BC%D0%B0%D1%88%D0%B8%D0%BD%D0%B0
http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B5%D1%80%D0%B2%D0%B5%D1%80_%28%D0%B0%D0%BF%D0%BF%D0%B0%D1%80%D0%B0%D1%82%D0%BD%D0%BE%D0%B5_%D0%BE%D0%B1%D0%B5%D1%81%D0%BF%D0%B5%D1%87%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D0%B5%29
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кэВ, длина волны менее 1А). Возможности пре-
ломляющей оптики, экспериментально проде-
монстрированные в 1996 году [6], позволяют на-
деятся на создание эффективных преломляющих 
линз, имеющих фокусное расстояние менее 1см, 
радиус более 1 мм и пропускание порядка 10% в 
диапазоне энергий фотонов 5-150кэВ. В настоя-
щее время, основные усилия направлены на уве-
личение пропускания и оптической силы прелом-
ляющей линзы. Современная преломляющая 
линза содержит более 1000 преломляющих по-
верхностей распределенных в объеме вещества. 
Основные экспериментальные исследования ве-
дутся на уникальных синхротронах третьего по-
коления (ESRF, SPring-8, APS) характеризующих-
ся мощным квазимонохромотичным пучком рент-
геновского излучения в диапазоне энергий фото-
нов 5-150кэВ. Экспериментальные исследования 
с использованием синхротронного излучения яв-
ляются дорогостоящими, что делает численный 
эксперимент и численные расчеты параметров 
преломляющих структур актуальной задачей. 

Расчеты для рентгенооптических систем ве-
дутся в приближении геометрической оптики 
(длина волны существенно меньше линейных 
размеров системы), справедливость такого под-
хода подтверждается многочисленными экспери-
ментальными результатами [7]. В данной работе 
рассматриваются возможности моделирования 
распространения рентгеновского излучения в 
преломляющих структурах методом Монте-Карло 
на суперкомпьютере СКИФ для решения задач 
проектирования и оптимизации параметров рент-
геновских преломляющих линз.  

 

Программа «Xray-SKIF» 
Программа «Xray-SKIF», предназначенная для 

моделирования распределения интенсивности 
излучения в многоэлементных преломляющих 
линзах, написана на языке программирования 
С++. Для распараллеливания программы приме-
нялся интерфейс MPI, библиотека MPICH2. За-
пуск и выполнение программы производились в 
БГУ на суперкомпьютере СКИФ-К1000-2 [6]. 
Пиковая производительность СКИФ-К1000-2  
2534,4 Гфлопс, количесвто узлов  288, тип 
процессора-  Opteron 2,8 ГГц. 

Программа на основе начальных данных (па-
раметры преломляющей линзы, характеристики 
источника и детектора) генерирует большой мас-
сив рентгеновских лучей. По законам геометриче-
ской оптики выполняется расчет траектории луча 
и поглощение интенсивности луча вдоль траекто-
рии луча. Результаты расчета многих лучей со-
храняются в динамический массив, что позволяет 
при заданных источнике и преломляющей линзе 
восстанавливать распределение поля в произ-
вольном сечении за линзой.  

Структура расчета содержит программную 
часть управляющей программы и программы для 
совокупности процессоров суперкомпьютера. Ка-
ждый процессор рассчитывает свой уникальный 
набор сгенерированных лучей и по запросу пере-
дает распределение интенсивности в управляю-
щую программу. Центральная программа сумми-

рует результаты из каждого процессора и форми-
рует конечный результат.  

Для анализа эффективности параллельных 
вычислений данной программы применялась 
функция библиотеки MPICH2 MPI_Wtime(), позво-
ляющая определить время выполнения основных 
частей программы, а также обнаружить код вызы-
вающий замедление работы. 
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Было произведено большое количество запус-
ков программы «Xray-SKIF», количество лучей 
менялось от 10

3
 до 10

9
 , а  процессоров – от 1 до 

30 (рис 1,2). Зависимость времени расчета от ко-
личества лучей имеет линейную форму, а зави-
симость количества лучей от числа процессоров 
– гиперболическую, что говорит об эффективно-
сти применения параллельных алгоритмов рас-
чета, позволяет оценивать  время расчета и оп-
ределять оптимальное соотношение количество 
лучей к числу процессоров. Анализировалось ко-
личество лучей необходимых для построения 
распределения интенсивности на детекторе. Ста-
тистические оценки и расчеты показывают, что 
для построения гладких распределений требует-
ся порядка 10

3
 лучей на отдельную ячейку детек-

тора. 
 

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

0

20

40

60

80

100

120

140

160

180

В
р
е
м

я
 в

ы
п
о
л

н
е
н
и

я
 п

р
о
гр

а
м

м
ы

, 
м

и
н

Количество процессоров  
 

Рис. 2. Зависимость времени выполнения программы от 
количества процессоров при количестве лучей 10
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Рис. 3. Распределение интенсивность рентгеновского 
излучения сформированного программой «Xray-SKIF», 
количество лучей 10

9
 

При радиусе линзы порядка 100 мкм и разре-
шении детектора 1 мкм требуется генерировать и 
рассчитывать порядка 10

9
 лучей для получения 

статистически достоверных распределений ин-
тенсивности рентгеновского излучения в области 
фокусного пятна.  Результаты расчета для пре-
ломляющей линзы для 10

9
 лучей показаны на 

рис.3. Начальная интенсивность отдельного луча 
равна 1. Как видно из рисунка фоновое распре-
деление интенсивности содержит порядка 10

3
 

единиц интенсивности, что с учетом поглощения 
соотвествует более чем 10

4
 лучей в отдельной 

ячейке распределения. Пик содержит порядка 
10

4
-10

5
 единиц интенсивности или 10

6
-10

7
 лучей 

на ячейку, что объясняется эффектом фокуси-
ровки. Увеличение разрешения в нанометровом 
диапазоне возможно лишь при уменьшении ли-
нейных размеров детектора. Для выполнения 
расчетов с когерентным разрешением требуется 
выполнять расчет для ячейки детектора разме-

ром λ/10, что по оценкам требует расчета порядка 
10

15
-10

17
 лучей на выходе преломляющей линзы 

радиусом 100 мкм. 
 

Заключение 
Установлено, что увеличение числа процессо-

ров ведет к пропорциональному уменьшению 
времени расчетов: при расчете 10

8 
лучей и числа 

процессоров от 1 до 30 время выполнения про-
граммы уменьшилось с 3 часов до 6 минут. С ис-
пользованием разработанного ПО были рассчи-
таны распределения интенсивности излучения в 
преломляющей рентгеновской линзе в приближе-
нии геометрической оптики для 10

9
 лучей. Полу-

ченные данные позволяют восстанавливать рас-
пределение поля сформированного линзой с раз-
решением 1мкм. Можно ожидать, что применения 
суперкомпьютера с характеристикой 10 PFlop/s 
позволит выполнить расчеты поля для 10

13
 лучей 

и выше с разрешением 10нм. 
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Software «Xray-SKIF» for the simulation of the X-rays in refractive structures by the Monte-Carlo method using the super-

computer SKIF BSU are developed. The program generates a large number of rays propagated from a source to the refractive 
structure. The ray trajectory under assumption of geometrical optics is calculated. Absorption is calculated for each ray inside of 
refractive structure. Dynamic arrays are used for results of calculation rays parameters, its restore the X-ray field distributions 
very fast at different position of detector. It was found that increasing the number of processors leads to proportional decreasing 
of calculation time: simulation of 10

8
 X-rays using supercomputer with the number of processors from 1 to 30 run-times equal 3 

hours and 6 minutes, respectively. 10
9
 X-rays are calculated by software «Xray-SKIF» which allows to reconstruct the X-ray field 

after refractive structure with a special resolution of 1 micron. 
 


