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Opinnaytetyon tavoite oli selostaa Aalto-yliopiston tietotekniikan laitokselle ja The Pencil
Code -projektille luodun simulaatioiden automatisointityokalun kehitysprosessi. Tarve tyoka-

lun kehitykselle syntyi parametrien manuaalisen asettamisen suuren aikavaateen vuoksi.

Opinnaytetyo kuvaa miten projekti maariteltiin, suunniteltiin, toteutettiin, testattiin ja do-
kumentoitiin. Opinnayte tyo kuvaa myos kirjoittajan oppimisprosessia uusien teknologioiden,
kehitysymparistojen ja -menetelmien parissa. Projektissa kaytettyja teknologioita olivat mm.

Linux, Python ja Pythonin lukuisat kirjastot.

Lopputuote saatiin valmiiksi usean muodonmuutoksen jalkeen. Automatisointityokalu lukee
kayttajan antamasta syotetiedostosta parametrien arvot ja luo sen mukaan useita simulaatioi-
ta. Tyokalu dokumentoitiin ja jaettiin The Pencil Code -projektin kayttoon onnistuneesti.
Tyokalun jatkokehitys alkaa kesalla 2022. Jatkokehityskohteita ovat datapostprosessointi ja

diagnostiikat.
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Objective of this thesis was to document the development process of a simulation automation
tool, which was created for the needs of Aalto University Department of Computer Science
and The Pencil Code -project. Main need for development stemmed from the time budgeting

necessities of having to manually set parameters for simulations.

This thesis describes how the project framework was set up, how the tool was designed,
developed and documented. The thesis also describes the learning process of its writer in new
technologies, development environments and -methods. Technologies used in the project

were e.g. Linux, Python, and libraries of Python.

End product was finished after multiple iterations. The automation tool reads the parameter
input from a user-given text file and then sets up the simulations accordingly. The tool was
documented and shared with the beneficiaries successfully. Further development of the tool

starts in the summer of 2022 and will focus on datapostprocessing and running of diagnostics.
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1 Johdanto

Toukokuussa 2021 aloitin tyoharjoitteluni Aalto-yliopiston tietotekniikan laitoksella. Tyohar-
joitteluni tavoite oli luoda automatisaatiotyokalu tieteellisissa tutkimuksissa kaytettyjen si-
mulaatioiden rakentamiseen. Tama tyo kasittelee mista tarve sille tuli, miten sovellus suunni-

teltiin, mista teknologioista sovellus koostuu, ja miten sovellus toteutettiin.

2 Lahtokohdat

Lahtokohdat projektityolle tulivat tarpeesta luoda tyokalu, jolla helpottaa simulaatioiden
ajamista lyhentamalla niiden jarjestamiseen kaytettya aikaa. Tarjous toimeksiantajalta tuli
huhtikuussa 2021 ja tyoskentely projektin parissa kaynnistyi toukokuussa. Paatokseen se saa-
tettiin saman vuoden marraskuussa. Projektityo tehtiin osana tyoharjoittelua Aalto-yliopiston

Tietotekniikan laitoksella.

Lahtotasoni Python-ohjelmoinnin saralla oli alhainen. Olin ohjelmoinut ennen projektityota
ohjelmointikielista lahinna vain Javalla, joten uuden kielen opettelu projektikehityksen rin-

nalla toi lisahaasteen. Projekti tehtiin Linux-ymparistdssa; minulle myos uusi alue.
2.1 Toimeksiantajan esittely

Toimeksiantajat projektille olivat Aalto-yliopiston tietotekniikan laitoksen astroinformatiikan
ryhma ja The Pencil Code -projekti. Espoossa sijaitseva Aalto-yliopiston tietotekniikan laitos
on yksi johtavista Pohjois-Euroopan tietotekniikan tutkimuksen yksikoista ja on yliopiston

suurin laitos. (Aalto-yliopisto 2022.)

Tietotekniikan laitoksen alla toimiva Astrofysiikan ryhma kehittaa korkeatasoisia laskentatyo-
kaluja kompleksien astrofyysisten jarjestelmien simuloimiseen ja analysoimiseen. Heidan
tutkimusaiheisiinsa kuuluvat mm. pyorteiset virtaukset, Aurinko, sen korona ja tahtienvalinen
aine galakseissa. Heidan taman hetken paatutkimustavoitteensa on ymmartaa paremmin Au-
ringon magneettikentan vaihtelua ja pyrkia estamaan siita koituvia vahinkoelementteja. Hei-
dan kehittamansa laskentatyokalut kayttavat simulaatioissaan grafiikkaprosessorijarjestelmia

ja data-analysoinnissaan koneoppimista. (Aalto-yliopisto 2022.)



2.2  Kehittamiskohteen kuvaus ja kehittamistavoitteet

Suuri hidaste The Pencil Code -projektin kanssa tyoskenteleville henkiloille oli parametrien
manuaalinen asettaminen ennen jokaista simulaation ajoa. Se vei turhaa aikaa tutkimustyol-
ta, joten ratkaisu asetustyon automatisoimiseksi tarvittiin. Sekundaaritavoite projektille oli

luoda diagnostiikoita ja muuta postprosessointia jokaisesta ajetusta simulaatiosta.

Valmis automaatiotyokalu tulisi keskeiseksi osaksi Pencil Code -projektia ja jokaisen kaytetta-

vaksi.

2.3 Aihealueen rajaus

Opinnaytetyo keskittyy kertomaan minkalainen kehitetty automatisointityokalu on, mita tek-
nologioita opin kayttamaan ja mita teknologioita kehitystyossa kaytettiin. Se kertoo myos
mika The Pencil Code on, miksi tyokalua tarvittiin, miten projekti kehitettiin, ketka sita ke-

hittivat, mika tekijan tietopohja on, miten se toteutettiin ja mihin se julkaistiin.

Opinnaytetyo ei kerro yksityiskohtaisesti siita, mita lopullisesta projektista jatettiin pois, sen

keskeneraisista kokeiluversioista tai miten debugaus tehtiin.

2.4  Keskeiset kasitteet

Python Avoimen lahdekoodin korkeatasoinen, mutta samalla yksinkertainen ja ohjel-

mointikieli, joka on suunniteltu mahdollisimman helpoksi lukea ja ymmartaa.

Linux Avoimen lahdekoodin kayttojarjestelma, jonka kehittamiseen jokainen voi osal-

listua, erittain modulaarinen ja skaalautuva, supertietokoneissa kaytetty.
The Pencil Code

Fortran 95:lla kirjoitettu matemaattisia menetelmia kayttava ohjelma, jolla
kuvataan kompressoituja hydrodynaamisia virtauksia magneettisilla kentilla si-

mulaatioita kayttamalla.



3 Tietopohja

Tietopohjana toimi entuudestaan melko rajoittunut tieto ohjelmoinnistani, joka jai web-
kieliin ja Javaan ennen projektin alkua. Onnekseni Python on kuitenkin aloittelijaystavallinen
kieli, jonka omaksuin melko nopeasti. Tassa auttoi pariohjelmointi ja tutorointi esimieheni

Frederick Gentin kanssa.

Asetimme aluksi virstanpaaluja kehitykselleni Python-ohjelmoijana; pienia ohjelmointitehta-
via ja tutustumista The Pencil Coden simulaatioiden ajoon manuaalisesti. Varsinkin alussa

testasimme, miten luoda visualisointeja simulaatioiden tuloksista.

Yksi naista oli Sod shock tube -ongelma (Kuvio 1), yleinen vertailuanalyysitesti laskennallisille
ohjelmille, jotka yrittavat simuloida mm. rajahdyksia. (The Visual Room, 2022.) Alla olevassa
kuviossa loin Jupyter Notebookissa aikaleimakuvaajaohjelman t maarittaakseni simulaation
painetta eri ajankohdissa, joka sitten tallensi sen PNG-kuvatiedostoksi ja nimesi sen ohjel-

massa annetun formaatin mukaisesti.

In [91]: for it im range(5):
plt.plot(gd.x,aver.yz.uxmx[it],
label = r*$t ={:.2f}s".format(aver.t[it]))
plt.plot(gd.x,uu[it], ":")
plt.legend()
plt.savefig("u{:2}.png".format(it))

— =000
10 t=016
. t=031
as 1 t= 045
‘ i tw 0.60

|

IPython: eetu/sod_test ) ShocktubeTest - jupyter Not 1m 14:40

Kuvio 1: Yksinkertainen harjoitus graafisen esityksen luomisesta

3.1 Kehitysymparistojen kuvaus

Linux on ilmainen avoimen lahdekoodin kayttojarjestelma, jonka kehittamiseen jokainen voi
osallistua. (Red Hat, 2018.) Linuxia kayttaa suurin osa maailman supertietokoneista, mukaan
luettuna projektissamme kaytetyt supertietokoneet, Puhti seka Mahti, joita yllapitaa suoma-
lainen Tieteen tietotekniikan keskus. Tieteen tietotekniikan keskus on Suomen valtion omis-

tama ICT-ratkaisuja tarjoava instituutio. (CSC - Tieteen tietotekniikan keskus, 2022.)



Linuxin modulaarinen rakenne antaa hyvan pohjan supertietokoneille, jotka pystyvat muok-
kaamaan sita lahes loputtomasti tarkoituksiinsa, muun muassa suorituskyvyn maksimoimiseen.
Linux-kernelin koko skaalautuu myos hyvin - kernelia voidaan ajaa kooissa 2Mb:sta 1 teraan.
Avoimen lahdekoodin projektina Linux saa myos tietoturvapaivityksia heti vian tapahtuessa,

jotta voidaan varmistaa toiminnan turvallinen jatkuminen. (Zinoune, 2022.)

Projektikehityksessamme kaytimme Nomachine-ohjelmaa etayhteyden luomiseen supertieto-
koneissa sijaitseviin Linux-ymparistoihin. Linux-ymparistoa ei siis asennettu missaan vaiheessa

lokaalisti omalle tietokoneelle.

Vi (Kuvio 2) ja Emacs olivat kaksi mahdollista Linux-ymparistossa sijaitsevaa tekstieditoria.
Emacsin valttina on sen graafinen kayttoliittyma, joka toimi kenties kaytannollisempana ja
helppokayttoisempana Windows-kayttojarjestelmiin tottuneelle kayttajalla. Esimieheni kui-
tenkin suositteli minulle kaytettavaksi Vi:ta, perustellen sita silla, etta ohjelmointi tapahtuu
sulavammin ja nopeammin kayttamalla sen pikakomentoja, kunhan niiden kaytossa harjaan-

tuu, mista olin lopulta samaa mielta.

Vi’'ta kayttaessa ohjelmoijan ei tule koskeakaan hiireensa, joka tuntui itsestani aluksi hieman
epaintuitiiviselta, mutta huomatessani nuolinappaimien ja home/end-nappainten, seka mui-
den Vi’'n omien komentojen sulavuuden, olin myyty. Esimerkkeja Vi-pikakomennoista, jotka

tekevat ohjelmoinnin erittain nopeaksi ovat:

”:rivinumero”, eli rivinvaihto, jolla navigoit koodia silmanrapayksissa

” "

”yy”, jolla kopioit rivin, missa olet. Kaytetty yhteydessa komennon ”p” kanssa, joka sitten

liittaa sen haluamaasi paikkaan.
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epelkone@puhti-login2:/projappl/project_2001062/pencil-code-eetu/python/pencil/cal

q = re.aradil (t=='T") t 3]}
q.bupe = "TUPLE_BILL'
3. Qb=
) t 9]
+3¢' 4n 1=1")
& A llowing variables: strng =l First antry In
»le
debus_breakeointd )
(v, q._tyos):
L tJoin{[sr-(3) aintl
HHHHHHHE orepare Filenane and quantity
Filename = Filenane, stripl) W gst rid of whit=spaces
iantity = quantity,.strip() L} e
qtype = # q.tyos will stars the tyos of the qua
ntity valus a2 Found and 1dentifisd

B solit_Filename = split(Filenme)
split_Filenane(0] 1= ** fil=path ==
ath = split_filenanz(0]
Fileaame = split_filenave(l]

HHHRHAAN Find corroct File
3 ch_path list to search Filenawe in

:
Filepath = sim,path

Kuvio 2: Vi-kehitysymparisto

Karhunosa ohjelmointityosta suoritettiin kuitenkin Jupyter Notebook -moduulissa, joka mui-
den tyossa kaytettyjen moduulien tavoin asennettiin erikseen Linux-ymparistoon kayttamalla

komentorivia.

Jupyter Notebook (Kuvio 3) on selainpohjainen kehitysymparisto, joka muistuttaa tyypillisia
Windows-sovelluskehittimia. Se on Interactive Python (Ipython) -moduulin haaraprojekti, jon-
ka tarkoitus oli luoda kayttajaystavallisempi ohjelmointiymparisto tyypillisesta shell-ikkunasta
poiketen, ja jota voitaisiin kayttaa muidenkin kielten kuin Pythonin kanssa ohjelmoinnissa.
(Jupyter Notebook, 2015.)

Kehitystyossa ja Python-ohjelmoinnin opettelussa, Jupyter Notebookin antamat virhekoodit
auttoivat lOoytamaan viat koodissa, toiminto, jota ei esimerkiksi loytynyt arkaaisen minimalis-
tisesta Vi’sta. Ohjelmointiprosessin aikana testasin ja loin Jupyterissa suurimman osan koodis-

ta, jotka lopulta siirsin valmiiksi Python-tiedostoiksi Vi:n kautta.
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= Jupyter ShocktubeTest Les Chaspent: Lest Wednesday at 1008 AM. (unsoved cherges) F

= Viow ort o Widgets Holp * st argumant missing from POST /Z |Pyhond O

& ¢+ & Z B Vv PRn B C W (o -l =

LAV PO JUSIUNE AUAL 30 AL UL EUFPSIY ), LE3L J)
In [ 1: str{runparsi®nu hyper3®]{9])
In [ ]: Sreload_ext autoreload
In
Jut ("hyper3',)
In [38): os.chdir(os.path.join{nudir})
ivisc = 'nu-shock

iheatcond
sim = p

#for i,
if runpars[“nu”]{
IVISCE=" ,nu-c
if runpars["nu hy;
ivisce=',h
iheatconds
pc.io.chonge value in file(*run.in®, “iheatcond”,
pc.io.change value in file(*run.in
pc.io.change value in file(
pc.lio.change value in file(
pc.io.change value in file(
prant(ivisc, *iheatcond)
pc.io.change value in file(*run.in®, *ivisc",
o to a

python

could you change something without changing the

epelkone@puhti-loginl:/scratch &% ShocktubeTest - Jupyter Not lrﬁ 10:32

Kuvio 3: Jupyter Notebook -kehitysymparisto

3.2 Kaytetyt teknologiat

Python on Python Software Foundation -saation hallinnoima avoimen lahdekoodin korkeata-
soinen ja kompleksi, mutta samalla yksinkertainen ohjelmointikieli, joka on suunniteltu mah-
dollisimman helpoksi lukea ja ymmartaa. Ennen kehitysprojektin alkua en ollut kayttanyt
Pythonia, mutta tasta syysta paasin tyydyttavalle tasolle siina melko nopeasti. Sen suosio
perustuukin pitkalti sen lahestyttavyyteen ja Python-kehitysyhteison aktiivisuuteen. Pythonil-
la on vahva asema erilaisissa kayttoymparistoissa, kuten frontend-kehityksessa, yllapidossa ja

testauksessa. (Python Suomi ry, 2022.)

Projektissamme kaytetty ohjelmointikieli oli Python. Kaikki kehitysty0 mita luotiin tapahtui
Pythonilla, vaikkakin esimerkiksi Fortran oli myos yksi The Pencil Code -projektissa kaytetyis-

ta kielista.

Pythonin etu muihin ohjelmointikieliin tieteellisessa laskennassa ovat sen laajat kirjastot,
mutta keskeisin syy on se, etta sita voidaan ajaa komentorivilta suoraan, mika on tarkeaa,

silla tyoskentelimme Linuxin parissa. (MOOC, 2021.)

Python-kirjastoista kaytimme projektikehityksessamme mm. NumPya (Numerical Python),
joka projektina tahtaa tehostamaan numeraalista laskentaa Python-kielella (NumPy.org,

2022.), ja pandasia, joka on tyokalu datan analysointiin ja muokkaamiseen. (pandas, 2022.)
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3.3 The Pencil Code

The Pencil Code on Fortran 95:lla kirjoitettu differenssimenetelmia kayttava ohjelma, jolla
kuvataan kompressoituja hydrodynaamisia virtauksia magneettisilla kentilla simulaatioita
kayttamalla. Ohjelma on hyvin modulaarinen ja sita voidaan tarpeen vaatiessa soveltaa mo-
nissa erilaisissa konteksteissa. (The Pencil Code, 2022.) Se on kuitenkin eniten kaytetty astro-

fysiikan tieteen laskennoissa, jonka alueella Aallon tyoryhmakin toimi.

Yleisimmin ohjelmaa kaytetaan sen raskaiden laskentojen vaativuuden vuoksi massiivisissa
rinnakkaisuutta hyodyntavissa supertietokoneissa, mutta se voidaan tehda toimivaksi myos
yhdella tavallisella kotitietokoneella. Ensimmaisen kerran, ja milloin sen kehityksen voidaan
sanoa alkaneen, on vuonna 2001, kun sita edelleen kehittavat Axel Brandenburg ja Wolfgang
Dobler kayttivat sita simuloidakseen magnetohydrodynaamista propulsiota. (Brandenburg &
Dobler, 2002.)

4  Kehittamismenetelmat

Projektityoskentelyssa tyoskentelin suurimmaksi osaksi yksin, noin 90% ajasta. Tyojaksoni
aluksi tapasimme esimieheni kanssa useammin, kun olin viela opetteluvaiheessa teknologioi-

den kuten Linuxin ja Pythonin saralla.

Tapaamisemme silloin olivat suurimmaksi osaksi pariohjelmointia, missa jaoin nayttoani
Zoom-ohjelman kautta, ja katsoimme yhdessa erilaisia ongelmia ja kavimme lapi tehtavia,
joita han jatti minulle ratkaistavaksi jokaisen tapaamisen jalkeen kehittaakseni ohjelmointi-

taitojani.

Tapasimme kuitenkin muuten kahdessa viikoittaisessa palaverissa, joista toinen oli ns. Pyt-
hon-ryhma, jossa seuraamme liittyi kaksi muuta The Pencil Coden Python-kehittajaa. Toinen
taas oli astrofysiikan aiheisiin kehittyva viikoittainen Pencil Code -palaveri, jossa kaytiin
enemman lapi tutkimuksia, joita The Pencil Coden kautta luotiin. Naissa palavereissa kavim-
me ringissa jokainen lapi vuorotellen, minka parissa olimme tyoskennelleet kuluneen viikon
aikana. Naissa tapaamisissa esiteltiin myos usein isompia, tunteja kestavia, esityksia, jotka

saattoivat liittya mm. tohtoriopintoihin.

4.1  Viikoittaiset tapaamiset

Viikoittaiset tapaamisemme The Pencil Code -projektiin jaettiin Python-ryhmaan ja yleisem-

paan tieteellisemman tyon tyoryhmatapaamiseen. Edellamainittuun ryhmaan kuuluivat mina



13

ja esimieheni Frederick Gent seka kaksi muuta Aalto-yliopistolla tyoskentelevaa seka opiske-
levaa henkiloa. Jalkimmaisempaan ryhmaan taas osallistujia oli vaihdellen noin 10:sta 30:een,

riippuen kasiteltavista asioista.

Python-ryhmassa tyoskenteleminen olikin enemman ”kaytannon tekemista”, isompaan ryh-
maan verrattuna. Vertailimme toistemme to6ita, mutta kaytimme suurimman osan ajasta mi-
nun ja esimieheni projektin lapikaymiseen ja kehittamiseen. Isoksi avuksi osoittautui, ja jota
saamme kiittaa monista kehitysideoista, Aallon tietotekniikan laitoksella asiantuntijan nimik-
keella tyoskenteleva Simo Tuomisto. Pythonin parissa paljon tyoskennelleena han osasi nime-
ta monia kirjastoja, jotka han naki hyodyllisina kaytettaviksi projektissamme, joita sitten

kokeilimme ja otimmekin kayttoon lopputuotteeseemme. Naita olivat mm. NumPy ja Pandas.

Viikoittaisessa yleisemmassa The Pencil Code -tapaamisessa keskustelu oli paaosassa. Kavim-
me Zoom-kierroksella kaikkien viikoittaisia aikaansaannoksia lapi, jotka yleensa koskivatkin
tieteellisia julkaisuja, joiden parissa tohtoriopiskelijat ja postdoc-tutkijat tyoskentelivat.
Toisin kuin Python-ryhmamme, TPC-tapaaminen oli erittain kansainvalinen ja kasitti tutkijoita
ja opiskelijoita eri yliopistoista ympari maailmaa. Suurin osa heista tuli eurooppalaisista tut-
kimusinstituuteista, kuten Tukholman NORDITAsta ja Newcastlen yliopistosta, josta oma esi-
miehenikin Aallolle oli siirtynyt. Kuten aiemmin mainittu, tieteellisten julkaisujen aiheet ka-
sittelivat lahes poikkeuksetta astroinformatiikan ja -fysiikan aiheita, mutta myos Pencil Coden
kehitysta. Omalla vuorollani esittelin lyhyesti, miten projektini oli edistynyt ruudunjakode-
monstraatiolla. Vaikka ajoittain - esimerkiksi tyoharjoitteluni alkupuolella - ne olivat melko
yksinkertaisia, he olivat ymmartavaisia ja loivat luottamusta tyohoni - en koskaan kokenut

paineita esittamisesta.

Jatin osallistumisen tapaamisiin kuitenkin harvemmalle jonkin ajan jalkeen tyoharjoittelussa-
ni, koska ne usein kavivat lapi asioita, jotka eivat minulle olleet relevantteja, ja keskityin sen

sijaan omaan tyohoni.

4.2  Pariohjelmointi

Pariohjelmointi on tyoskentelymenetelma, jossa nimensa mukaisesti ohjelmoijapari tekee
yhteistyota, missa toinen tuottaa koodia, ja toinen seuraa vieresta, antaen neuvoja ja ehdo-

tuksia ohjelmointiin liittyen. Rooleja tulisi vaihdella saanndllisesti aika ajoin.

Yksi esimerkki pariohjelmointimenetelmista on Extreme Programming (XP), jossa toimitaan
lyhyiden kehityssyklien sisalla, ja julkaistaan usein uusia iteraatioita, joita voidaan kasitella

tavoitteiden raameissa. Iteraatioiden pituus on noin kaksi viikkoa. Pareina nain toimiessa voi-
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daan antaa palautetta toiselle helposti, kehittaa ymmarrysta koodista helpommin ja refakto-

roida sita helposti. (Turun yliopisto, 2015.)

Pariohjelmointi sailyi tyossamme yleisena lapi koko projektikehityksen aikana. Kuten mainit-
tu, aluksi tapasimme useammin, koska olin viela noviisi tyossa kasiteltavissa aiheissa ja kayte-
tyissa teknologioissa. Alun tapaamisissamme minulle saneltiinkin usein sanalleen mita ohjel-

moida ja kirjoittaa, emmeka niinkaan vaihtaneet rooleja.

Koronapandemian vuoksi pariohjelmointi toteutettiin taysin etana, kuten koko tyoharjoittelu-
jaksoni, vaikka tyoskentelin paaosin Aalto-yliopiston kampuksella tyoskentelevien henkiloiden

kanssa, The Pencil Code -projektin kansainvalisyydesta huolimatta.

Jonkin ajan jalkeen olin kuitenkin niin tottunut kehitysymparistoihimme ja kaytettyyn kie-

leemme, etta pystyin tyoskentelemaan yha itsenaisemmin, jolloin tapaamisemme harventui-
vat projektikaaren keskivaiheilla, ja silloinkin tavatessa pystyin kontribuoimaan oman osani.
Projektin lopussa tapaamisemme kuitenkin taas yleistyivat silla sen viimeistelyssa, dokumen-

toinnissa ja julkaisemisessa oli minulle jalleen uutta opittavaa.

5  Kehittamistyon toteutus

Kehittamistyon toteutus alkoi lahes heti tyoharjoitteluni alkaessa vuoden 2021 toukokuussa.
Siirtyma ohjelmointiharjoitusten ja varsinaisen lopputyon kanssa tyoskentelemiseen oli melko

harmaa, koska harjoitukset koostuivatkin osaksi lopputyohon sisalletyista osista.

Ihan aluksi harjoitukset koostuivat Sod shock tube -ohjelman yhdistamisesta Jupyter Notebook
-tyoskentely-ymparistooni ja kuvaajien luomisesta simulaatioista. Sitten opettelin vaihtamaan
manuaalisesti simulaatioiden parametreja, esim. kyseisessa ohjelmassa, joka oli sita ennen
kopioitu omaan hakemistooni supertietokone Puhdin sisalla, joten pystyin muuttaa versiotani

ohjelmasta haluni mukaan (Kuvio 4).
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"

epelkone@puhti-login2:/scratch/project_2001062/eetu/sh

cvsid "Hldb’

nt-200000, 1tl 10, odt 0.4, odtv-0,25, isave 90, itorder 3,
dsnae 20,0, dvid- 0,02, tmax 4.4,

e Wy il SR S SR

lpencil _check F‘

Leos_run_pats
thedro_run_pars

sdensity run_pars
cdiffrin 0,0, |(mass diffusion not curently used)

tentropy_run_pars
iheatcond - 'chi-const'
chi 10,2-4

wwiscosity run_pas
o  ivise ‘r-const', ‘r-shock”
e 0,002, rea_shock 10,0

tshock _run_pars

Kuvio 4: Sod shocktube -ohjelman parametrinakyma

Projektin keskivaiheilla yleisten kesalomaviikkojen aikana kesa-heinakuussa tyoskentelin yksin

pelkastaan projektin parissa. Talloin muutkin viikoittaiset palaverit loppuivat lahes kokonaan.

Postprosessoinnin eli esimerkiksi kuvaajien luomisen kehittamisen lopetimme noin heinakuun
lopulla riittamattomien tulosten ja kehityssuunnan puutteen vuoksi, ja kaansimme keskittymi-
sen itse automaatio-ohjelman luomiseen. Talloin koin itse ohjelmoinnin vaikeustason nous-

seen merkittavasti, silla pelkka kuvaajien luominen oli melko yksinkertaista.

Aloin talloin kehittamaan erilaisia kokeiluja automaatioratkaisun luomiseen. Niita oli kehitys-
tyon aikana useita, yhden suuren ohjelman luomisesta, moneen pienesta aliohjelmasta koos-

tuvaan.

Elokuun aikana yhteinen tyoskentelytahtimme myos kiristyi. Tapasimme projektikatsauksen
parissa nyt viikon aikana kahdesti yhden sijaan. Aloimme tassa vaiheessa pilkkoa tyoymparis-
tostani kehittamiani ratkaisuja omiksi ohjelmikseen, jotka sitten lopulta muodostivat loppu-

kokonaisuuden ja toimivan ohjelman. Projektimme oli valmis 1. marraskuuta.

5.1 Tiedonhankinta ja uusien teknologioiden opettelu

Uuden tiedon omaksuminen oli yleista harjoitteluni aikana. Kuten aiemmin mainittu, Python
ja useat muut teknologiat olivat minulle entuudestaan melko tuntemattomia, vaikka minulla

olikin taustaa ohjelmoinnin parissa.
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Tutustuin aluksi The Pencil Code -projektiin. Sen taydellinen manuaali (The Pencil Code,
2022.) ja Quick Start -ohje (The Pencil Code, 2021.) olivat kaytossani useaan otteeseen pro-
jektin aikana. Quick Start -ohjeesta opettelin miten asentaa The Pencil Code tyoymparistoo-
ni, ja miten konfiguroida shell-ymparisto sille oikeaksi. Ohjeen kautta opin myods, miten luo-
da ensimmainen simulaatioajoni. Taydellinen Pencil Code -manuaali olikin 300-sivuinen opus,
joka kasitti kaiken simulaatioiden yksityiskohtaisesta kuvaamisesta ja laskentokaavoista pa-

rametrien tarkoituksiin.

Itse ohjelmointityossani suurimmaksi tiedonhankintakanavaksi osoittautuivat pariohjelmointi-
ja Python-ryhma-tapaamisemme. Koen oppivani parhaiten tekemalla ja keskustelemalla ai-
heista opinkin eniten uutta. Huomasin, etta varsinkin Python-ryhman tapaamisten jalkeen
sain edistyttya tyossani eniten, koska muiden uuden nakokulmat antoivat minulle uusia per-

spektiiveja ongelmiin.

Toinen ohjelmointityossa usein kaytetty tiedonhankintakanava oli hakukone Google. Ongel-
man kohdatessa sen sijaan, etta olisin pohtinut itse ratkaisua, kaannyin heti hakukoneen
apuun. Loogistahan on, etta etsisi valmista oikeaa vastausta ongelmaan, jos se on olemassa,
eika kayttaisi aikaa turhaansa sen tuijottamiseen. Yleisimpia sivustoja, joista lOysin apua,
olivat esimerkiksi Python-moduulien omat dokumentaatiot, tai StackOverflow- ja Reddit-

keskustelupalstat.

5.2 Projektin maarittely

Automaatio-ohjelman kayttotarkoitusperien taustalla minulla ei ollut yhtaan informaatiota.
Tiesin vain sen, etta simulaatioiden ajo vei liikaa aikaa tutkimustyolta tyontekijoiden parissa,

ja ratkaisu talle tarvittiin.

Suunnittelutyossa siis luotin taysin esimieheni antamaan informaatioon siihen, mita tultiin

tarvitsemaan. Han maaratietoisuutensa lisaksi kuitenkin oli yksi naita simulaatioajoja ahke-
rasti kayttavista henkiloista, joten olin koko kehitysprojektin ajan varma, etta liikuimme oi-
keaan suuntaan. Tietenkin projektia esiteltiin Pencil Coden viikoittaisessa tapaamisessa, jo-

ten kaikki tiesivat missa vaiheessa projekti oli, ja mita se sisalsi.

5.3 Suunnittelutyo

Alkuperaisessa projektisuunnitelmassa tavoitelinjaukset olivat luoda tyokaluja, jotka helpot-

taisivat useaparametristen simulaatioiden valmistelua ja kaynnistamista. Tyokalujen tarkoitus
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oli olla suunniteltu niin, etta niille pystyi antamaan lukuisia ehtolauseita ja argumentteja, ja

toimia minka tahansa Pencil Coden simulaatio-objektin kanssa.

Alkuperaisessa projektisuunnitelmassa oli tarkoitus myos luoda tyokaluja diagnostiikkojen ja

datapostprosessoinnin visualisoimiselle ja luoda MPI-versio valmiista tyokalusta.

MPI on ohjelmointirajapinta, jonka kautta Python-ohjelmat voivat kayttaa hyvaksi useita pro-
sessoreita esimerkiksi tyoasemissa, klustereissa ja supertietokoneissa. Se on laajimmin kay-

tetty laskennassa, jossa useat prosessointiyksikot toimivat rinnakkain. (Open MPI, 2022.)

5.4 Sovelluksen toteutus

Sovellus koostuu useasta aliohjelmasta. Sovelluskehityksen alussa yritimme luoda yhta suurta
ohjelmaa, mutta paatimme lopulta jakaa projektin neljaan pienempaan aliohjelmaan. Sovel-
luksen ja sen polun nimeksi Pencil Coden sisalla tuli “Pipelines”, ja se koostuu ohjelmista:

“Clonesimulations”, “parameter_table”, “trim_table” ja “make_sims_dict”. Lyhyempi ohjel-

ma, jota kutsutaan “initiks”, lukee datan ja parametrit sille annetuista datahakemistoista.

Clonesimulations (Kuvio 5) luo ryhman hakemistoja sille annetusta simulaatio-objektista, joka
sisaltaa listan parametreista, joita tulee monistaa simulaatioita varten. “Simset”-muuttuja on
kayttajan antama parametrihakemisto ja “simsdir” polku, johon valmiit simulaatiot sitten
luodaan. Ohjelman tuloste on ryhma kaantamattomia ja ajamattomia simulaatioajohakemis-

toja, joiden parametrit ovat muutettu kayttajan haluamiksi.
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Examples

»»> simsdir = '/path/to/set_of_clones'

»»> params = pencil.pipelines.parameter_table( 'example_filename.txt")
»»> params = user_own_trim_table(params)#5ee pc.pipelines.trim_table
»>> simset = pencil.pipelines.make_sims_dict(params)

»>»> clone_sims(simset,simsdir=simsdir)

#IF user provi no clone path

if not simsd.
simsdir = os.getecwd().strip(os.getewd().split('/' }[-1])

mkdi

(simsdir)

#For each set of simulation parameters create new simulation subdirectory

for sim in simset:

newdir = join{simsdir,sim)

cmd = ['pc_newrun',"-5",newdir]
#0nly compile if makefile.local or cparam.local change
if "compile" in simset[sim].keys():
if simset[sim]['compile']:
cmd = ["pc_newrun',newdir]
process = subprocess.Popen{cmd, stdout=subprocess.PIPE)
process.communicate()
for filename in simset[sim]:
#'compile’ flag only used above
if not filename == "compile’:
#Files which are f9@nml-compatible
if "run.in" in filename or "start.in” in filename:

pars = f98nml.read(filename)

nNewpars = pars.
for group in simset[sim][filename]:
for item in simset[sim][filename][group]:
newpars[group][item] = simset[sim][filename][group][item]
newpars.write(join(newdir,filename),force=True)
else:
file_path = newdir
if "local" in filename:
file_path = join{file_path,'src")
for item in simset[sim][filename]:
change_value_in_file(filename, item,

simset[sim][filename][item],filepath=File_path})

Kuvio 5: ”Clonesimulations”-ohjelma

“parameter_table” (Kuvio 6) luo ajettavaksi sopivan taulukon kayttajan antamasta parametri-
tiedostosta. “filename”-muuttuja on kayttajan antama tekstitiedosto, jossa jokainen para-
metri on erotettu omalle linjalleen, sen kategorian nimi ja arvot erotettu kaksoispisteilla.
Parametrin nimi tulee olla aina ensimmainen argumentti rivilla. Ohjelman tuloste on taulukko

kaikista mahdollisista parametriyhdistelmista.
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Examples
Example file format python/pencil/pipelines/example_filename.txt
»»> param_table = pc.pipelines.parameter_table("example_filename.txt™)

»»> param_table.columns

Index{['run.in/viscosity_run_pars/nu', 'run.in/viscosity_run_pars/ivisc"’, [E

"run.in/viscosity_run_pars/nu_hyper3', 'cparam.local/nxgrid®,
“run.in/entropy_run_pars/chi_hyper3’,
"run.in/entropy_run_pars/iheatcond'],

dtype="object')

from userfile

es()

#Extract list of parame

lines = open{filename).
if not gquiet:
print(lines)

#Pipe lines into dictionary

inputs =

line = line.strip('\n"). Y

inputs[line.split(":"}[@]1] = 1list(line.split(':')[1:])

#Extract column headers from inputs
columns = 1ist()}
for key in inputs.keys():

columns.a d(key)

#List parameter options for each column
newlist = 1ist()}
for key in inputs.keys():

newlist.a nputs[keyl)

#Create data matrix of parameter combinations

data = []
for i in product(*newlist}:
if not guiet:
print(i}
data.append(i)
params = pd.DataFrame(data=data,columns=columns)

#Create column indicating whether to compile each clone simulation

params.insert(6, 'compile', False, allow_duplicates=True)

return params

Kuvio 6: “parameter_table”-ohjelma

“trim_table”-ohjelma tarvittaessa tiivistaa taulukkoa tai lisaa siihen riveja tai sarakkeita.
Tata ohjelmaa tulee kutsua tayden taulukon luomisen jalkeen (parameter_table) ja ennen

kuin lopullinen simulaatio luodaan “make_sims_dict”-ohjelmassa.

“make_sims_dict” (Kuvio 7) saa arvot pandas-taulukosta, luodakseen sisakkaisen “simset”-
hakemiston, jota sitten “Clonesimulations” kayttaa luodakseen lopullisen simulaatiomatriisin.

“params”-muuttuja lukee parametrilistan kayttajatiedoston rivien ensimmaisista arvoista.
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Examples

»»> simset = pc.pipelines.make_sims_dict(params)

»»» simset['nule-3nu_hyper3le-9nxgrid4@e@chi_hyper3le-9°]
{'run.in'

{"viscosity run_pars":

{'nu" : " 1e-3°,
"ivisc’ : " ['nu-shock', 'nu-const’, 'nu-hyper3']",
‘nu_hyper3' : ' 1le-9'},

"entropy_run_pars"

{'chi_hyper3': ' 1e-9', ‘'iheatcond': " 'hyper3'"}},
‘cparam.local’
{'nxgrid'  : ' 480'}}
simset = dict()

#Create nested dictionary of simulation values
for index, row in params.iterrows():
param_nested_dict = FlatDict(dict{row), delimiter='/'}.as_dict()}
simkey = "
if not gquiet:
print(param_nested_dict)
print{row.keys)

for walue,key in zip(row,row.keys()):

#0nly 'compile' uses bool. Arguments otherwise are string.

if not type(value) == bool:

if not "'" in value:
simkey = simkey+"{}{}".format({key.split('s")[-1],value.strip(" *})
simset[simkey] = param_nested_dict

return simset

Kuvio 7: “make_sims_dict”-ohjelma

5.5 Sovelluksen testaus

Sovelluskehityksen aikana testaus oli keskeisessa roolissa. Aloitimme testaamaan sovellusta
vaihtamalla aluksi vain yhta parametria, ja kun se toimi, testaamalla esimerkiksi kokonaislu-
kujen sijasta merkkijonojen lisaamista. Vaihdoimme myos tiedostoa simulaation sisalla, mita
muokkasimme. Joskus kokonaisluvuista tuli merkkijonoja, ongelma, jonka kuitenkin lopulta
ratkaisimme. Muita ongelmia tuottivat myos erityisesti yhteensopivuus olemassa olevan Pencil

Code -koodin kanssa.

Lopullista sovellusta testattiin toimivasti syottamalla ohjelmalle tekstitiedosto, joka sisalsi
kuusi eri parametria, joista jokaisella oli kolmesta viiteen eri arvoa. Onnistunut testaus loi
yhdistelmat simulaatioista, jotka sitten ajettiin. Kyseinen tekstitiedosto (Kuvio 8) liitettiin
myos osaksi dokumentaatiota esimerkkina, miten kayttajan tulisi muotoilla syotettava para-

metritiedosto.
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run.in/viscosity_run_pars/nu: le-3: 1le-4: le-5

run.inf/visc y_run_pars/ sc: ["nu-shock', "nu-censt', "nu-hyper3']: ['nu-shock', "nu-hyper3']
run.in/viscosity_run_pars/nu_hyper3: le-9: le-18: le-11
cparam.local/nxgrid: 40@: 30@

run.in/entropy_run_pars/chi_hyper3: 1le-9: 1e-18: le-11

+ o+ o+ o+ o+ o+

run.in/entropy_run_pars/iheatcond: 'hyper3

Kuvio 8: Esimerkkitiedosto

5.6  Sovelluksen dokumentointi ja julkaisu

Sovellusta ei dokumentoitu kuin vasta viime hetkilla sovelluksen kehityskaaressa. Lahdekoodin
kommentointi kehityksen aikana oli lahinna suttupaperia muistuttaakseen tekijaa siita, mita
koodirivi teki, tai etta mita tahan kohtaan ohjelmaa tulisi lisata. Kuitenkin lopussa sovelluk-

sen dokumentoitiin ja julkaisemiseen Githubissa kaytettiin yksi kokonainen paiva.

Dokumentoinnissa muotoilimme ohjelmakoodia Pencil Coden hyvan dokumentaation ohjeen

(Heinemann, 2015.) mukaan. Jokaiseen ohjelmaan lisattiin kuvaus siita mika sen tarkoitus oli,
mita jokainen muuttuja teki, ja mika sen tulosteen tuli olla. Annoimme myos kayttajille myos
esimerkkeja siita, miten muuttujat toimivat. Koodin sisalle tuli lyhyita kommenttiriveja, selit-

taen miten se toimii.

Julkaisuun ja versionhallintaan kaytimme Git-versionhallintajarjestelmaa, josta siirsimme
valmiit tyokalut osaksi The Pencil Code -projektin Github-repositoriota. Git on hajautettu
versionhallintajarjestelma, jossa kayttajilla on paikallinen kopio. Kayttajat taten voivat tehda
muutoksia omaan kopioonsa, jotka he sitten halutessaan voivat liittaa projektin paakehitys-
haaraan. Jarjestelman idea on, etta projekteja voidaan kehittaa riippumatta toisistaan ja
muutokset eivat suoraan laita vakaata kehityshaaraa epatasapainoon, jonka tarkoitus on olla
toimiva aina. Kehitystuote voidaan kehittaa sivussa ja toimiessaan liittaa osaksi vakaata lop-
putuotetta. Github on verkossa oleva Git-palvelu, joka komentorivisovelluksen sijasta tarjoaa
graafisen kayttoliittyman ja kayttajahallinnan, jotka tekevat projektien jarjestelemisen ja

keskittamisen helppokayttoiseksi ja suoraviivaiseksi. (Karhusaari, 2022.)

6  Yhteenveto ja jatkokehitys

Lopputuote todettiin toimivaksi kehitysryhmamme toimesta ja se jaettiin kaytettaviksi pro-
jektin kayttajille Githubissa. Itse olin tyytyvainen lopputulokseen, ottaen huomioon kokemuk-
seni tyosta ohjelmoijana ja kaytetyista teknologioista, ja kuinka meidan tuli muutamaan ot-

teeseen jattaa asioita pois projektista tai vaihtaa lahestymistapaamme. Oloni oli jopa hieman
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yllattynyt, kun palaset loksahtivat niin hyvin paikalleen, tavalla, joka taytti toimeksiantajan

odotukset.

Tyoharjoitteluni loppuessa juuri tyokalun valmistuessa, en saanut tietaa tarkalleen, miten se
otettiin vastaan. En kuullut takaisin toimeksiantajalta kuin vasta kevaalla 2022, kun he tarjo-
sivat minulle jalleen tyota kesaksi projektin jatkokehityksen parissa. Silloinkaan minulle ei

kerrottu, oliko tuote napakymppi vai floppi vai jotain silta valilta. Oletan kuitenkin sen, etta

siina on nahty potentiaalia, jonka takia sen kehitysta jatketaan.

Yksi naista potentiaalisista jatkokehityssuunnista voisi olla joku niista alkuperaiseen maaritte-
lyyn kuuluneista ominaisuuksista: datan postprosessointi ja visualisointi, diagnostiikat ja MPI-
toimivuus. Varsinkin kahden ensin mainitun tuli olla osa tata alkuperaista tyokalua, mutta ne

jatettiin pois.

7  Oman oppimisen arviointi

Tyoharjoittelu The Pencil Code -projektin parissa oli ensimmainen tyopaikkani, missa tyosken-
telin ohjelmoijana. Aiemmat opintoni antoivat minulle kohtalaisen hyvan pohjan ja ymmar-
ryksen siita, mita ohjelmointi ja projektityoskentely ovat, mutta kokemukseni siita jaivat

ennen tyoharjoittelua viela opintojaksoilla tyostettyihin pieniin toihin.

Projektikehityksen aikana ja sen jalkeen opin kuitenkin asioita, jotka tekevat minut itsevar-
memmaksi oppimiskyvystani ja tulevaisuudestani ohjelmointitoissa. Vaikka emme sinansa
kayttaneet mitaan klassisia kehitysmalleja kuten vesiputousmallia tyossamme, opin silti, mi-
ten tyoskennella pitkakestoisesti toisten ohjelmoijien rinnalla keskisuuren mittakaavan pro-
jektia tyostaen. Puhumattakaan uusien teknologioiden ja kehitysymparistojen omaksumisesta,

jossa koin oppineeni kuudessa kuukaudessa enemman kuin vuosien aikana ennen sita.

Projektikehityksessa kohtaamani ongelmat juuri useiden eri teknologioiden parissa pakottivat
minut oppimaan paljon uutta, ja ajattelemaan asioita erilaisista nakokulmista. Tieto projek-
tin oikeasta tarpeesta antoi myos aivan uudenlaista motivaatiota tyoskentelyyn ja ylpeytta
esitella sita niille, jotka sita tarvitsivat. Taman kautta myos esiintymistaitoni paranivat ja

sain uutta kokemusta siita, miten pitaa demonstraatioita ja esitelmia.

Jotain mita nyt tekisin toisin olisi kenties yrittaa etsia enemman ratkaisuja minulle anne-
tuiden ohjenuorien ulkopuolelta. Toimin paaosin yhdessa paatettyjen raamien sisalla, kaytta-
en teknologioita, joita paatimme yhdessa kayttaa, sen sijaan etta olisin itse yrittanyt etsia

enemman uusia ratkaisuja niiden ulkopuolelta. Nain olisin ehka voinut luoda tehokkaammin
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uutta koodia, enka pyoria esimerkiksi kauaa jonkun Python-moduulin parissa, jota emme lo-

pulta kuitenkaan paattaneet kayttaa projektissamme.
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