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Распараллеливание процесса сборки фокиана

А.М. Чернецов, О.Ю. Шамаева,

(Москва, Московский энергетический институт (технический университет), Россия)

Актуальность задачи расчета электронной структуры молекул неоднократно обсуждалась ранее [1,2]. Однако в этих работах не рассматривался вопрос, откуда берется исходный фокиан для расчётов.

Данная работа посвящена параллельной реализации сборки разреженного фокиана методом AM1 [3] при заданных координатах атомов.

Фокиан F(( рассчитывается  по формулам 
[image: image1.wmf]1

,

2

1

,

2

AAAAAABB

AABB

ABABAB

AB

AAAAAAAAAABB

B

AABB

FHPP

FHP

mnmnlsls

lsls

mnmnls

ls

mnlsmlnsmnls

mlns

éù

=+-+

êú

ëû

=-

ååååå

åå


где H-остовная матрица, A и B - атомы, индексы (, (, (, ( относятся к нумерации атомных орбиталей [3] .

Для организации хранения разреженных матриц применяется "по-атомный" подход, т.е. отдельно хранятся элементы вкладов водород-водород, тяжёлый атом-водород и тяжелый атом - тяжёлый атом.

Параллельно осуществляются вычисления, связанные с двухэлектронными (одноатомными и двухатомными) вкладами в фокиан. Распараллеливание осуществлено на уровне соответствующих циклов. Среда реализации – MPI.

Тестовые расчёты проводятся на кластере ВЦ РАН [4] (двухпроцессорные узлы Intel Xeon/2.6 ГГц, межсоединение Myrinet 2000, 2 Гбит/с).

Работа выполнена в рамках проекта РФФИ 05-07-08031-офи-а.
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