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ASTROCHEMHYDRO: ПАРАЛЛЕЛЬНЫЙ КОД 
ДЛЯ МОДЕЛИРОВАНИЯ ХИМИКО-ДИНАМИЧЕСКОЙ ЭВОЛЮЦИИ МЕЖЗВЕЗДНОЙ СРЕДЫ 

Разработан и реализован параллельный трехмерный численный код для моделирования химической и динамической эволю-
ции межзвездной среды. С использованием разработанного комплекса программ было выполнено численное моделирование 
физико-химической эволюции облака межзвездного газа, взаимодействующего с плоской ударной волной. Проведенные расче-
ты позволяют проследить превращения химических реагентов в результате динамического взаимодействия облака с ударной 
волной и изучить кинетику молекулярного водорода в зависимости от различного набора параметров. Физика межзвездной 
среды; компьютерное моделирование; параллельные вычисления  

    
ВВЕДЕНИЕ

Наблюдения являются основным способом 
получения информации об астрофизических 
объектах, однако астрономические наблюдения 
осложнены целым рядом факторов: во-первых, 
удаленностью объектов изучения, во-вторых, 
поглощением излучения в межзвездной среде 
на пыли, и, в-третьих, поглощением в атмосфе-
ре Земли. В отличие от других разделов физики, 
в астрофизике проведение экспериментов за 
редкими исключениями невозможно, что обу-
словлено, с одной стороны огромными про-
странственными и временными масштабами, 
и с другой, специфическими процессами, проте-
кающими в астрофизических системах, которые 
зачастую не воспроизводимы в земных услови-
ях. 

В последние двадцать лет в связи с прогрес-
сом в области компьютерных технологий роль 
численного моделирования в астрофизике резко 
возросла, поскольку именно оно позволяет про-
следить эволюцию различных астрофизических 
систем исходя из «первых принципов». Напри-
мер, компьютерное моделирование широко 
применяется для верифицикации космологиче-
ских моделей, исследования эволюции галактик 
и т. д. Для корректной интерпретации астроно-
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мических наблюдений, а прежде всего это дан-
ные о химическом составе, необходимо самосо-
гласованное моделирование динамической 
и химической эволюции межзвездного газа. По-
добного рода задачи  являются чрезвычайно 
сложными и ресурсоемкими. Это связано, на-
пример, с тем, что характерные времена проте-
кания химических реакций и гидродинамиче-
ских процессов отличаются на много порядков. 
Моделирование динамики химически реаги-
рующих газов предъявляет особые требования 
и к объему необходимой оперативной памяти. 
Отметим, что учет переноса излучения, совер-
шенно необходимый в задачах подобного рода, 
до сих пор выполняется в рамках достаточно 
грубых приближений. В межзвездной среде 
взаимодействие ударных волн, джетов и звезд-
ного ветра с облаками межзвездного газа имеет 
место при больших числах Рейнольдса, и явля-
ется турбулентым. Таким образом, моделирова-
ние процессов, протекающих в астрофизических 
системах, может быть выполнено только с при-
менением современных численных схем высо-
кого разрешения и технологий параллельных 
вычислений. 

Укажем на тот факт, что пространственное 
распределение межзвездной среды (МЗС) край-
не неоднородно, вещество в МЗС сосредоточено 
в областях различной плотности и температуры: 
газовые и газово-пылевые облака, глобулы Бо-
ка, гигантские молекулярные облака, теплая 
межоблачная среда и зоны HII и т. д. Все это 
приводит к  существенным различиям в физико-
химических свойствах различных составляю-
щих межзвездной среды. Например, температу-
ра газа в плотных молекулярных облаках, яв-
ляющихся центрами активного звездообразова-
ния, составляет всего несколько Кельвин, в то 
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время как в горячем корональном газе, обра-
зующемся при взрывах сверхновых, температу-
ра межзвездного газа достигает нескольких 
миллионов Кельвин, различие плотности газа 
в этих составляющих межзвездной среды также 
оценивается как минимум  в шесть  поряд-
ков [1–3]. 

Газ в межзвездной среде находится в основ-
ном в двух фазах: в теплой разреженной фазе 
с температурой порядка 104 К и холодной плот-
ной фазе с температурой около 100 К [4, 5]. 
Наибольшая часть массы межзвездного вещест-
ва сосредоточена в облаках различной плотно-
сти и размера, динамика и взаимодействие ко-
торых оказывают значительное влияние на эво-
люцию межзвездной среды. 

Для описания эволюции МЗС важно иметь 
модели, адекватно описывающие динамику об-
лаков. На эволюцию облака помимо других 
факторов может оказывать значительное влия-
ние его взаимодействие с ударными волнами, 
образующимися, например, при вспышках 
сверхновых. Кроме того, химическая и динами-
ческая трансформации облака могут быть обу-
словлены его прохождением через галактиче-
скую ударную волну. В результате этого взаи-
модействия может значительно меняться не 
только форма и размер, но и химический состав 
облака. Химические реакции, в свою очередь, 
также могут оказывать сильное влияние на ди-
намику процесса, являясь эффективным спосо-
бом отвода тепла. 

Основными целями нашей работы являются: 
• Разработка и реализация параллельного

трехмерного кода AstroChemHydro для модели-
рования процессов в межзвездной среде с уче-
том химических реакций. 

• Численное моделирование физико-
химической эволюции облака межзвездного га-
за, взаимодействующего с плоской ударной 
волной. 

1. ПОСТАНОВКА ЗАДАЧИ

1.1. Уравнения газодинамики 
смеси газов

Система уравнений, описывающая течение 
смеси химически реагирующих газов в одно-
жидкостном приближении, записывается в виде 
[6, 7]: 
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Здесь ρ, p, u = {u, v, w} – плотность, давле-
ние и вектор скорости смеси газов соответст-
венно, Xi =ρi / ρ  – массовая доля (концентрация) 
i-го газа, σi – массовая скорость производства 
i-го компонента, определяемая набором хими-
ческих реакций, ns – количество реагентов 
в смеси, E = ρ(u2/2 + e) – объемная энергия, e – 
удельная внутренняя энергия, L = Λ – Г – функ-
ция неравновесных тепловых потерь, Λ = Λ(Е, 
q{ i}) – скорость (темп) объемного охлаждения, 
Г = Г(v, q{ i}) – скорость объемного нагрева. От-
метим, что в химическом равновесии все σi то-
ждественно равны нулю. 

Плотность i-го компонента определяется че-
рез его атомный вес Ai и концентрацию ni по 
формуле: 

ρi = Aimpni, 

где mp – масса протона. 
Массовые доли газов, входящих в состав 

смеси, удовлетворяют соотношению нормиров-
ки: 
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Давление p определяется уравнением со-
стояния, которое связывает давление и темпера-
туру газа с плотностью и удельной тепловой 
энергией. Для замыкания системы (1)–(4) в дан-
ной модели будем использовать уравнение со-
стояния в форме уравнения состояния для иде-
ального газа: 
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где γ – показатель адиабаты (для одноатомного 
газа γ = 5/3), kБ – постоянная Больцмана.  

Средняя молекулярная масса смеси µ вы-
числяется следующим образом 
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Система уравнений, описывающая невязкие 
течения многокомпонентной смеси  химически 
реагирующих газов (1)–(4) записывалась в без-
размерной форме с использованием нескольких 
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базисных величин. Перечислим наиболее важ-
ные размерные параметры задачи: L0 = 1 пк – 
характерный пространственный масштаб, T0 = 
= 104 К – температура, n0 = 0,1 г/см3 – концен-
трация, cs0 ≈ 12 км/c – адиабатическая скорость 
звука, t0 ≈ 105 лет – характерное время задачи. 

1.2. Описание химической модели 

Уравнения для моделирования газовых те-
чений с химическими реакциями представляют 
собой нестационарные трехмерные уравнения 
для плотности газа, плотностей химических 
компонентов, скорости и энергии. В общем виде 
уравнения сохранения массы химических ком-
понентов можно записать в виде: 
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При условии малой диффузии отдельных 
компонентов (u >> vd,i) уравнение сохранения 
массы i-го компонента можно рассматривать 
отдельно как перенос пассивного компонента 
(первое слагаемое) и химические превращения 
компонента (последнее слагаемое). 

Массовая скорость производства i-го ком-
понента зависит от скорости его образования Fi  
и разрушения Di ��, так что 

σi = Fi – DiXi, i = 1,…,ns. 

В соответствии с идеей метода  расщепле-
ния по физическим процессам, решение систе-
мы уравнений (8) строится как совокупность 
решений уравнений адвекции и химической ки-
нетики. Таким образом, для переноса каждого 
из химических компонентов записывается от-
дельное уравнение непрерывности и отдельно 
решается система уравнений химической кине-
тики: 
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Химическая кинетика межзвездного газа 
включает в себя следующие основные компо-
ненты: H, H+, H–, He, He+, H2, H2

+, C, C+, O и O+.  
Для расчета концентрации электронов мы пред-
полагаем выполнение закона сохранения заряда. 
Массовая доля гелия предполагалась равной 
YHe = 0,24. Обилия углерода и кислорода приня-
ты равными солнечным [9]: (C/H)⊙ = 2,45 · 10–4, 
(O/H) ⊙ = 4,57 · 10–4.  Скорости химических ре-
акций для столкновительных и радиационных 
процессов были взяты из [10, 11]. В системе хи-
мических реакций учтен процесс образования 
молекулярного водорода на пылинках [12]: 

H + H(+ пыль) → H2, 

который является доминирующим каналом об-
разования H2 в межзвездной среде с металлич-
ностью близкой к солнечному значению. 
 

Процессы охлаждения и нагрева,                     
включенные в модель 

Процесс Ссылка 
H возбуждение [13] 

H столкновительная 
ионизация 

[13] 

H+ 
рекомбинация [13] 

He возбуждение [13] 
He столкновительная 

ионизация 
[13] 

свободно-свободные 
переходы (H+, He+) 

[13] 

He+ рекомбинация [13] 
H2 вращательно-
колебательные  

переходы 
[10, 12] 

H2 столкновительная 
диссоциация 

[14] 

рекомбинация  
на пылинках 

[15] 

столкновения газ-пыль [15] 
CII 2326A [15] 
OI 6300 A [15] 

CI(609 µm), тонкая 
структура, 3 уровня 

[12] 

CII (158 µm), тонкая 
структура, 2 уровня 

[12] 

OI (63 µm), тонкая 
структура, 3 уровня 

[12] 

ионизация космиче-
скими лучами 

[10] 

образование H2 в газе [16] 
образование H2   

на пыли 
[12] 

 

Отметим, что скорости образования и раз-
рушения являются функциями, сильно завися-
щими от температуры, так что система уравне-
ний химической кинетики, как правило, являет-
ся жестокой. Уравнения переноса (адвекции) 
химических компонентов решаются в строгом 
соответствии с выбранной численной схемой 
для переноса плотности газа. Для решения сис-
темы жестких дифференциальных уравнений 
химической кинетики в параллельном коде 
AstroChemHydro используется стандартный па-
кет DVODE [8]. 

В уравнении для энергии были учтены ос-
новные процессы радиационных потерь и на-
грева, характерные для межзвездного газа (см. 
табл.). Отметим, что для скорости охлаждения 
во вращательно-колебательные переходах моле-
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кулярного водорода взята аппроксимация для 
низкой плотности из работы [10]. Скорость ох-
лаждения H2 для любой плотности рассчитыва-
лась с помощью формализма, разработанного 
в [12]. 

1.3. Численный метод 
интегрирования уравнений

Для компьютерного моделирования химико-
динамических процессов в межзвездной среде 
нами была реализована явная численная схема 
для системы (1)–(4) в декартовой системе коор-
динат. При построении численной схемы ис-
пользовался метод расщепления по физическим 
процессам, согласно которому численное реше-
ние строится как решение уравнений, описы-
вающих различные физические процессы. 

В данном разделе кратко опишем алгоритм, 
использованный для численного интегрирова-
ния уравнений (1)–(4), описывающих течение 
смеси химически взаимодействующих газов. 
Система (1)–(4) может быть записана в виде: 
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где U = [ρXi, ρ, ρu, ρE]T – вектор консервативных 
переменных, S = Sreact + Stherm – источниковый 
член, состоящий из двух слагаемых различной 
природы: Stherm – вектор, описывающий измене-
ние концентрации i-го компонента за счет хи-
мических реакций, Stherm – сточниковое слагае-
мое, описывающее изменение внутренней энер-
гии смеси за счет неравновесных процессов ох-
лаждения и нагрева. 

Для дискретизации системы уравнений (1)–
(4) мы использовали метод расщепления Стрэн-
га. На первом шаге решалась система уравнений 
химической кинетики на первой половине вре-
менного шага ∆t/2 и учитывалось изменение 
внутренней энергии. Консервативные перемен-
ные модифицировались  следующим образом: 
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На этом шаге происходит изменение плот-
ностей взаимодействующих газов, вызванное 
химическими реакциями, и внутренней энергии 
смеси за счет процессов нагрева и охлаждения. 
Заметим, что плотность смеси предполагается 
неизменной в течение этого временного шага. 

На втором шаге рассчитывалось изменение 
консервативных величин за счет адвекции и ра-
боты сил давления в пренебрежении источнико-
вых слагаемых, так что 

,2/1*** +∇∆−= nn FtUU

где Fn+1/2 – потоки величин через границы ячеек 
на шаге n + 1/2. 

Если в некоторых ячейках решение оказы-
вается нефизичным, то есть плотность смеси 
или массовая доля какого-либо компонента ока-
зывается отрицательной, то в этих ячейках мы 
искусственно полагаем плотность равной неот-
рицательной малой величине, которая опреде-
ляется пользователем. 

На третьем шаге система уравнений хими-
ческой кинетики интегрировалась на второй по-
ловине временного шага ∆t/2, и мы корректиро-
вали внутреннюю энергию в соответствии 
с формулой 
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На четвертом, заключительном шаге, проис-
ходит вычисление нового временного шага из 
условия устойчивости Куранта–Фридрихса–
Леви: 
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где u, v, w – компоненты вектора скорости, ∆x, 
∆y, ∆z – размеры ячеек в x, y и z направлениях 
соответственно, cs скорость звука, определяемая 
из уравнения состояния, C < 1. 

Обратим внимание на то, что структура 
уравнений системы (2)–(4) не изменилась после 
введения уравнений непрерывности для компо-
нентов смеси, и, несмотря на наличие источни-
ковых слагаемых в правой части, она остается 
гиперболической. Для уравнений гиперболиче-
ского типа разработаны схемы высокого разре-
шения, имеющие высокий порядок аппроксима-
ции в областях гладкого течения и обеспечи-
вающие отсутствие паразитных осцилляций на 
скачках [17]. 

В параллельном трехмерном коде 
AstroChemHydro для численного решения урав-
нений химической динамики многокомпонент-
ной смеси газов используется явная конечно-
объемная схема неубывания полной вариации 
(TVD). 

 Опишем некоторые особенности реализо-
ванной схемы. Во-первых, пространственно-
нерасщепленная TVD схема относится к типу 
MUSСL [18], имеет третий порядок аппрокси-
мации по пространству в областях гладкого те-
чения и первый на скачках. Во-вторых, за счет 
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применения алгоритмов пересчета типа Рунге-
Кутта, реализованная численная схема обладает 
вторым порядком по времени. В-третьих, для 
вычисления потоков величин через границы 
дискретных ячеек использовался приближенный 
метод Хартена–Лакса–ван Леера с учетом кон-
тактного разрыва (HLLC) [19]. 

 

1.4. Архитектура кода 
AstroChemHydro 

Параллельный численный код AstroChem-
Hydro написан на языке C++ с использованием 
объектно-ориентированной парадигмы про-
граммирования. 

В основу реализованного программного 
обеспечения положен модульный принцип, по-
зволяющий легко переходить от расчета одной 
физической модели к другой. Входные парамет-
ры хранятся в отдельных файлах. Объем необ-
ходимой машинной памяти определяется тре-
буемым пространственным разрешением 
и точностью расчета. Результаты расчета запи-
сываются через определенные промежутки вре-
мени в различные файлы в формате, определяе-
мом пользователем (бинарном или текстовом). 
Предусмотрена возможность продолжения рас-
чета с любого заданного момента времени. 

Особого внимания, на наш взгляд, заслужи-
вает реализация параллельной версии кода 
AstroChemHydro. Для облегчения процесса соз-
дания параллельных трехмерных программ на-
ми была создана библиотека MPIParallel3D для 
распараллеливания трехмерных вычислитель-
ных программ для компьютеров с массивно-
параллельной архитектурой. 

Разработанная библиотека позволяет в по-
луавтоматическом режиме производить распа-
раллеливание трехмерных расчетных программ 
для MPP архитектур.  

Инструмент предназначен в первую очередь 
для распараллеливания по данным с трехмерной 
декомпозицией. Библиотека является объектно-
ориентированной и реализована в виде класса 
MPIParallel3D на языке С++. 

Класс MPIParallel3D включает методы, по-
зволяющие выполнять основные операции 
с данными, необходимые в параллельной про-
грамме, без обращения к низкоуровневым 
функциям стандарта MPI [20, 21]: 

• Функции для копирования или автома-
тического распределения между процессами 
одномерных и многомерных массивов, и обмена 
границами между ними. 

• Коллективные действия над переменны-
ми: синхронизация переменных, сравнение, вы-
бор максимума или минимума среди значений 
на всех процессах и др. 

• Функции для вывода в файл распреде-
ленных одномерных и многомерных массивов. 

• Вспомогательные функции, полезные 
при отладке параллельной программы – вывод 
распределенных одномерных и многомерных 
массивов на консоль, приостановка программы 
с выводом пользовательского сообщения и дру-
гие. 

Все функции автоматически производят 
взаимодействие процессов исходя из парамет-
ров декомпозиции, инкапсулированных в клас-
се. Единственным входным параметром являет-
ся размеры расчетной области, передаваемые 
в объект класса.  

Исходя из вида декомпозиции, заданной 
пользователем (линейная или кубическая), ав-
томатически определяются параметры распре-
деления расчетной области между процессами. 
В пользовательском режиме помимо трехмер-
ной, возможна двумерная или одномерная де-
композиции. 

Основной целью при написании данной 
библиотеки являлось максимальное упрощение 
распараллеливания вычислительного кода без 
необходимости постоянной отладки стандарт-
ных операций коммуникации процессов.  

При этом мы пытались создать наиболее  
универсальный инструмент, не привязанный к 
определенной структуре программы или архи-
тектуре вычислительной системы. Таким обра-
зом, данный класс можно использовать для рас-
параллеливания большинства программ, в кото-
рых предполагается параллельность по данным. 

Разработанная библиотека была использо-
вана для распараллеливания численного кода 
AstroChemHydro. Применение данного инстру-
мента значительно упростило и ускорило про-
цесс распараллеливания, даже для человека, 
имеющего слабое представление о технологиях 
параллельного программирования.  

Следует отметить высокую эффективность 
полученной параллельной версии программы, 
которую удалось достигнуть благодаря исполь-
зованию различных алгоритмов обмена грани-
цами в библиотеке MPIParallel3D. Проведенные 
тесты показывают, что эффективность парал-
лельной версии кода составляет 70–90 % в зави-
симости от параметров задачи (см., например, 
[25]). 
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1.5. Моделирование взаимодействия 
облака межзвездного газа с ударной

волной

В качестве примера применения разрабо-
танного кода нами было проведено двумерное 
численное моделирование физико-химической 
эволюции облака межзвездного газа, взаимо-
действующего с плоской ударной волной. Изу-
чение этого процесса с помощью многомерного 
динамического моделирования с учетом раз-
личных физических факторов проводится дос-
таточно давно [22–24], однако, совместное хи-
мико-динамическое исследование стало воз-
можным только в последние несколько лет. Ус-
тановленное существенное влияние химических 
процессов на динамическую и тепловую эволю-
цию газа указывает на необходимость такого 
рода исследований. Кроме того, изучая самосо-
гласованно химические превращения, мы мо-
жем получить физические величины, характери-
зующие реальные космические объекты, на-
блюдаемые с помощью оптических и радио- 
телескопов, интерпретировать наблюдения 
и понять природу этих объектов. 

В представленном примере химические 
процессы описываются 26 реакциями с участи-
ем 11 компонентов. Проведенные расчеты по-
зволяют оценить изменение массы молекуляр-
ного водорода и других реагентов в результате 
взаимодействия облака с ударной волной. В за-
даче взаимодействия «ударная волна – облако» 
важен учет молекуляризации водорода на пыли, 
а в уравнении для энергии были учтены процес-
сы радиационных потерь во вращательно-
колебательных линиях молекулярного водоро-
да. 

В численных моделях рассматривалось сфе-
рическое облако радиусом 1 пк. Температура 
облака варьировалась в пределах от 102 К (мо-
дель 1) до 103 К (модель 2), концентрация от 1 
до 10 см-3. Теплая фаза межзвездной среды за-
давалась с температурой 104 К и концентрацией 
0.1 см-3. Температура на фронте ударной волны 
составляла порядка 105 К. 

Моделирование показало, что при взаимо-
действии облака с ударной волной наблюдается 
сильное охлаждение его внешних слоев.  

В результате образуется плотная оболочка, 
в которой эффективно происходит формирова-
ние молекулярного водорода и рекомбинация 
углерода. 

Рис. 1. Распределение логарифма плотности, 
логарифма температуры, логарифма 
относительного содержания молекулярного 
водорода H2 и относительного содержания 
углерода C в момент времени t = 2.5 · 105 лет 

       для модели 1 
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Рис. 2. Распределение логарифма плотности, 
логарифма температуры, логарифма 
относительного содержания молекулярного 
водорода H2 и относительного содержания 
углерода C в момент времени t = 2.5 · 105 лет  
                        для модели 2 

 
Рис 3. Зависимость относительного 
содержания молекулярного водорода 
m(H2)/m0(H2) от времени для моделей 1 и 2 
(сплошная и пунктирная кривые  
                      соответственно) 
 

 

 
Рис 4. Зависимость относительного 
содержания нейтрального углерода 

m(C)/m0(C) от времени для моделей 1 и 2 
(красная и синяя кривые соответственно) 

 

 

Проведенные расчеты также позволяют сде-
лать вывод о сильной зависимости динамики 
взаимодействия от плотности облака. Холодное 
плотное облако с температурой 100 К в резуль-
тате взаимодействия уменьшается в размерах, 
но «выживает». Перегретое же облако (с темпе-
ратурой 1000 К) практически полностью про-
гревается за времена около 2.5·105 лет, оставляя 
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после себя лишь филаментные структуры. Хи-
мическая эволюция также сильно различается 
в этих моделях: в первом случае масса углерода 
быстро растет и стремится к насыщению, что 
связано с быстрой рекомбинацией ионов в об-
лаке, масса образовавшегося молекулярного 
водорода в два раза больше, чем во второй мо-
дели (см. рис. 3 и 4). 

ВЫВОДЫ

В заключение нашей работы сформулируем 
основные выводы: 

• Разработан и реализован трехмерный

параллельный код AstroChemHydro для числен-
ного моделирования химической и динамиче-
ской эволюции межзвездной среды. 

• Разработана и реализована библиотека
MPIParallel3D, позволяющая значительно со-
кратить время для распараллеливания трехмер-
ных вычислительных программ. 

• Результат взаимодействия облака 
с ударной волной существенным образом зави-
сит от начальной плотности газа в облаке. 

• В процессе взаимодействия облака

с ударной волной наблюдается сильная молеку-
ляризация водорода во внешних слоях облака. 
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