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ПАРАЛЛЕЛЬНАЯ РЕАЛИЗАЦИЯ МЕТОДА ПАЛЬЦЕРА-МАНОЛОПОЛИСА ДЛЯ ВЫЧИСЛЕНИЯ МАТРИЦЫ ПЛОТНОСТИ В ЗАДАЧАХ РАСЧЕТА ЭЛЕКТРОННОЙ СТРУКТУРЫ МОЛЕКУЛ
В докладе представлены результаты параллельного расчета молекулярных систем большой размерности на кластерных установках с использованием класса полуэмпирических методов нулевого дифференциального перекрывания, а именно модифицированного метода Пальцера- Манолополиса для прямого нахождения матрицы плотности P .
A.M. Chernetsov, O.Yu. Shamayeva

PARALLEL IMPLEMENTATION of a PALSER-MANOLOPOULOS METHOD FOR CALCULATION of a DENSITY MATRIX IN ELECTRONIC FRAME of MOLECULAS PROBLEMS 

In the report the outcomes of parallel calculation of large dimension molecular systems on the cluster installations with usage of the class of semi-empirical methods of zero differential overlapping, namely modified Palser-Manolopoulos method for direct finding of a density matrix are submitted.

