ABSTRAKT VÝPOČTOVÉHO PROGRAMU
(DATABÁZE, KNIHOVNY, KORELACE)
l. Základní údaje
a) Název nebo označení programu
Název nebo označení určuje autorská organizace. Jen výjimečně, hrozí-li dvojznačnost, „Data Banka“ může dodat rozlišující symbol
Flow123d, verze 2.1.2
b) Autorská organizace,

Technická univerzita v Liberci

Studentská 1402/2

461 17 Liberec 1
c) Organizace, která program předala, poskytla či zapůjčila (pokud je různá od autorské organizace)
d) Uživatelská organizace - odpovědný pracovník (v České republice)

Ing. Marek Vencl

Správa úložišť radioaktivních odpadů

Dlážděná 6

110 00 Praha 1
e) Předkladatelská organizace

Správa úložišť radioaktivních odpadů
Dlážděná 6

110 00 Praha 1
2. Počítač, pro který je program sestaven
Uvést název a konfiguraci počítače, pro který je hodnocený program sestaven a seznam dalších počítačů, pro které byl program adaptován ( i v případě, že byly provedeny malé modifikace)
Program je sestaven pro architekturu x86-64 s podporou SSE4. Tyto podmínky splňují prakticky všechny x86 kompatibilní procesory od roku 2008.
Pro zajištění plné přenositelnosti mezi operačními systémy je program spouštěn uvnitř kontejnerů nástroje Docker. Pod systémem Windows používá Docker virtualizaci pomocí Oracle VirtualBox a vyžaduje procesor architektury  x86-64 s podporou virtualizace (Intel VT-x nebo AMD-V). Je doporučeno 4GB paměti.
Instalační obraz programu byl sestaven a testován na konfiguraci:
a) architektura linux 64 bit
balíček: flow123d_2.1.2_linux_install.tar.gz
konfigurace počítače při sestavení: 
virtual Intel Xeon CPU E5-2650 0 @ 2.00GHz, 4 cores, 5.6GB RAM, HDD 80GB
Linux 3.10.0-229.14.1.el7.x86_64, CentOS Linux release 7.1.1503 (Core)
Program byl testován i na jiných 64 bitových systémech linux.
Instalační balíček pro Windows byl testován na konfiguraci:
b) architektura windows 64 bit
balíček: flow123d_2.1.2_windows_install.zip
konfigurace počítače při sestavení: 
Intel Core i7-4790, 8GB RAM, HDD SDD 120GB, 
Windows 7 Professional SP1 CZ 64-bit
Program byl testován i na jiných 64 bitových systémech Windows.
3. Popis řešeného problému či funkce programu 
Stručný popis fyzikálního problému včetně základních fyzikálních aproximací, použitých při formulaci problému
Simulace ustáleného a neustáleného nasyceného proudění podzemní vody v porézním prostředí s puklinami. Transport rozpuštěných látek konvekcí, difúzí a disperzí, model duální porozity, rovnovážná lineární i nelineární sorpce, radioaktivní rozpad, chemické reakce prvního řádu (rozpady). Rovnovážný model vedení tepla vodou i horninou.
4. Metoda řešení
Stručný přehled matematických a numerických postupů nebo algoritmů, použitých při výpočtu
Model proudění používá diskretizaci smíšenou hybridní metodou konečných prvků, neexaktní Newtonovu metodu v kombinaci s metodou sdružených gradientů předpodmíněnou Schurovým doplňkem. K dispozici jsou dva modely transportu. Model konvektivního transportu bez difúze s využitím explicitní metody konečných objemů a model s difuzí a disperzí používající implicitní nespojitou Galerkinovu metodu. Oba transportní modely lze pomocí štěpení operátoru spojit s modelem reakčního členu. V reakčním členu používají nestacionární modely (duální porozita, rozpady) explicitní diskretizaci v čase. Model nelineárních sorpcí používá aproximační tabulky izoterm pro  rychlý výpočet rovnovážného stavu. Všechny modely podporují heterogenní výpočetní sítě složené z čtyřstěnů, trojúhelníků a úseček pro efektivní modelování puklin.
5. Omezení komplexnosti řešeného problému
Existující omezení plynoucí z rozsahu paměti, jako např. maximální počet energetických grup, bodů sítě, atd., jakož i omezení rozsahu nezávisle proměnných z důvodů použité aproximace, atd.
Na PC s 4GB paměti lze řešit úlohy na sítích s milionem elementů.
6. Typická doba výpočtu
Uvedené detaily by měly umožnit případnému uživateli odhadnout potřebnou dobu výpočtu pro zvolené parametry programu
Doba výpočtu se může značně měnit v závislosti na modelech zahrnutých do výpočtu a na použitých algoritmech pro vyhodnocení vstupních dat. Uvádíme orientační časy pro vybrané varianty výpočtu na 3D síti obsahující 50 tisíc elementů. Výpočety probíhaly sekvenčně na Latitude E5570, Intel Core i7-6820HQ , 2.70GHz.
Jeden krok proudění (MH) : 4s
1000 kroků transportu (FV) jedné látky: 2s
Jeden krok difúzního transportu (DG) jedné látky: 4s
7. Méně obvyklé znaky programu
Uvést vybrané znaky programu a oblast problémů, které jsou na jejich základě nejefektivněji řešeny. Tato informace by měla v případě existence několika podobných programů umožnit uživateli zvolit nejvhodnější verzi pro jeho specifický problém
Program podporuje heterogenní výpočetní sítě což umožňuje efektivně modelovat problémy s významnou rolí puklin, například v krystalických horninách.
8. Návazné a pomocné programy
Slouží-li tento program jako předchůdce jinému nebo na předešlý program navazuje, jsou-li další programy užívány v souvislosti s popisovaným pro zpracování vstupních nebo výstupních dat, nebo jako podprogram, uveďte detaily.
Pro přípravu jednoduchých geometrií a jejich síťování lze použít program GMSH (http://geuz.org/gmsh). Složitější geometrie lze připravit v programu Salome (http://www.salome-platform.org), který zprostředkuje i jejich vysíťování programem Netgen. Výslednou síť je nutné zkonvertovat pomocí GMSH do jeho nativního formátu MSH. Pro editaci konfiguračního souboru výpočtu je implementován specializovaný editor vstupních souborů, který je součástí vyvíjeného balíku GeoMop pro komplexní podporu s přípravou vstupních dat, spouštění a zpracování výstupních dat. Pro vizualizaci výstupních fyzikálních polí lze využít program GMSH, pro formát MSH, nebo program ParaView (http://www.paraview.org), formát VTK.
9. Stav programu
Kdy byl program odladěn a další základní informace o jeho stavu.
Program je soustavně vyvíjen od roku  2009. Poskytovaná verze 2.1.2 byla uzavřena dne 21.2.2017. Instalační balíčky byly sestaveny dne 27. 02. 2017. Verze 2.1.2 obsahuje oproti verzi 2.1.0 pouze opravy a vylepšní dokumentace.
10. Reference
Uvést seznam všeobecně dostupných materiálů, účelných pro bližší seznámení s programem 
Uživatelská příručka
, která je součásí instalace obsahuje popis instalace, tutoriály, popis modelů a numerických metod a referenční manuál ke vstupnímu souboru. Instalace také obsahuje včechny testovací úlohy včetně úloh tutoriálových (adresář tests/05_tutorial). 
11. Požadavky na počítač
Uvést seznam hardware-složek, potřebných pro plné využití programu včetně takových bodů jako potřebný rozsah velmi rychlé paměti, pomocné paměti, uspořádání kanálů a dalších periferních zařízení atd.
Bez ohledu na cílovou architekturu program vyžaduje procesor architektury x86-64 a minimálně 2GB paměti, pro řešení reálných úloh se doporučuje 4GB a více. Pro instalaci je doporučeno 6GB diskového prostoru.
12. Použitý programovací jazyk
Uvést programovací jazyk nebo jazyky, ve kterých byl program napsán s informací kolik procent činí každý z nich. Je-li zahrnuta určitá třída procedur mimo kompilační jazyk, mělo by to být uvedeno (jmenovitě u vstupních a výstupních procedur).
Program je implementován v jazyce C++ (95%), dílčí funkce (formátování výstupních textových souborů) je implementováno v interpretovaném jazyce Python (5%).
13. Operační systém použitý pro výpočet
Operační systém nebo monitor a přidružena knihovna podprogramů, distribuované výrobcem počítače, lze nazvat jako standardní. Uveďte všechny odchylky od tohoto standardu potřebné pro použití zde popisovaného programu, tj. variance v přidružení kanálů, využívání doplňující knihovny programů atp.
Pro zajištění plné přenositelnosti mezi Linuxovými systémy a operačnímy systémy Windows je program spouštěn uvnitř kontejnerů nástroje Docker. Program je distribuován jednak jako obraz spustitelný pod Dockerem na Linuxu, Windows i Mac systémech. A dále jako komprimovaný balíček obsahující skript pro Windows, který zajistí instalaci jak nástroje Docker Toolbox, tak obrazu Flow123d a jeho konfiguraci. Nástroj Docker Toolbox vyžaduje 64-bitový operační systém, Windows verze 7 a vyšší. Nástroj Docker je dostupný pro většinu Linuxových distribucí.
Verze Flow123d 2.1.2 byla testována na Windows 10 Professional CZ 64-bit a na linuxové distribuci Ubuntu 16.04. Program byl používán též na jiných Linuxových distribucích, pod Windows 8 a Windows 10 v blíže neupřesněných konfiguracích. 
14. Další informace o programu a jeho využití
Uvést dodatečnou informaci umožňující čtenáři posoudit rozsah změn potřebných pro adaptaci popisovaného programu pro svou potřebu na jiném výpočtovém systému s odlišným programovacím jazykem
Program je poskytován včetně zdrojových kódů, dostpných na adrese:
http://flow.nti.tul.cz/packages/2.1.2_release/
Pro efektivní využití paralelních výpočetních systémů je vhodný překlad programu přímo v jejich prostředí, zejména kvůli vazbě na specifické implementace knihovny MPI a optimalizované knihovny BLAS a LAPACK (závislosti knihovny PETSc použité ve Flow123d). Postup překladu je popsán v souboru README.md. 
15. Popis zajištění jakosti vývoje a údržby programu. 
Způsob hodnocení jakosti a vyjádření k jeho úrovni.
Pro zajištění jakosti je vývoj organizován následovně:
· Všechny změny ve zdrojovém kódu, testech a jejich konfiguraci jsou uloženy v repozitáři verzovacího nástroje git, konkrétně  na veřejné službě GitHub: http://github.com/flow123d/flow123d. 
· Pro každý příspěvek do libovolné vývojové větve (git push) je automaticky spuštěno sestavení v ladícím režimu a jsou provedeny unit testy a integrační testy. 
· Jednou denně jsou provedena kompletní sestavení (včetně používaných knihoven) v produkčním režimu a je provedena kompletní sada testů. Produkční sestavení přímo poskytuje instalační balíčky, které jsou dále testovány v odděleném prostředí.
· Všechny změny jsou prováděny ve specializovaných vývojových větvých. Před začleněním do hlavní větve (master) nebo do větví produkčních verzí, je vždy provedena revize změn vedoucím týmu, nebo jím pověřeným vývojářem.
· Chyby v automatických testech jsou odstraňovány ihned během vývoje. Další odhalené chyby jsou systematicky evidovány a opraveny do nejbližší produkční verze.
16. Popis testovacího procesu
Programy se musí testovat ve všech konfiguracích, které jsou vyjmenovány v jeho popisu a soubor testů musí pokrývat veškeré navrhované použití.  Uvést provedené testy programu, závěr analýz výsledků.
Veškeré testy jsou navrženy pro automatické spouštění. Jsou prováděny jednak unit testy klíčových tříd a jejich metod. Dále integrační testy pokrývající všechny implementované modely, jejich okrajové podmínky a kombinace modelů. Obecně použitelné vstupní mechanismy (např. Fields) a výstupní mechanismy (např. výstup do VTK) jsou testovány pouze v kombinaci s jedním modelem vzhledem k extrémnímu počtu různých kombinací. Podrobný popis testů viz. příloha „Testovací strategie“. 
17. Popis zajištění jakosti vstupních údajů a popis výstupních údajů
Způsob hodnocení jakosti a vyjádření k jeho úrovni. Uvést též informace o souboru programu, instrukce pro výpočet s popisem vstupních dat a výstupních údajů, pro testovou úlohu.
Všechny úlohy pro integrační testy jsou součástí instalace programu včetně referenčních dat. Porovnání vůči referenčním datům je považováno za úspěšné pokud je se shoduje počet číselných hodnot a pro každou hodnotu je buďto relativní chyba pod 1e-2 nebo absolutní chyba pod 1e-4.
18. Předpokládané další úpravy
Uvést jen předpokládané závažné úpravy, které povedou k podstatnému zdokonalení, či upřesnění zde popsané verze
Popsaná verze poskytuje pouze částečnou podporu paralelních výpočtů, některé datové struktury (zejména síť) jsou uloženy sekvenčně což limituje velikost úloh, které je možno řešit. Následující verze plánovaná pro rok 2017 poskytne plně paralelní implementaci a podporu nekompatibilních puklin a vrtů pomocí metody XFEM.
�	 Jan Březina et. al. : Flow123d 2.1.2 – User Guide and Input Reference, 2017; [on-line]
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