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1. Введение

Появление мощных систем с массивным параллелизмом, а также сравнительно недорогих параллельных компьютеров, основанных на серийных компонентах, открывает доступ к высокопроизводительным вычислениям широкому кругу пользователей[13,14]. Все это создает хорошие предпосылки для широкомасштабного применения таких систем при решения сложных вычислительных задач. 

Безусловно, существует множество успешных применений параллельных компьютеров для моделирования[3,8,13-16]. Однако говорить о широкомасштабном и повсеместном использовании таких систем в науке и тем более в промышленности преждевременно. И не только из-за их дороговизны, а прежде всего из-за сложности и трудоемкости параллельного программирования. 

Вычислительная квантовая химия является естественной областью применения параллельных компьютеров. В настоящее время на параллельные системы портированы  широко известные комплексы GAMESS [8,15,16] и MOPAC [7,12]. Однако, несмотря на это потребность в параллельных программных комплексах для решения квантово-химических задач, по-прежнему актуальна.

В настоящем докладе представлены некоторые аспекты параллельной реализации метода NDDO-WF[2,9], позволяющего проводить полуэмпирические расчеты многоатомных систем в spd-базисе. Последовательная реализация расчетов осуществляется комплексом CLUSTER-Z2.

2. Особенности метода NDDO-WF 

Суть метода NDDO-WF по сравнению с NDDO-модификациям, реализованными в программе MOPAC[7,12], заключается в изменении схемы вычисления двуцетровых интегралов типа CCoul  = ( (1A(2A((3B(4B(. В соответствии с [2,9] CCoul представляется в виде суммы 
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где величины 
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играют роль взвешивающих факторов. Такая схема вычислений расширяет возможность расчетов на элементы с диффузными атомными орбиталями, в частности с d-орбиталями, что представляет собой серьезную проблему таких широко известных методов как MNDO, АМ1 и РМ3 [6,5,11]. 


Числовые характеристики метода NDDO-WF, реализованного в последовательном комплексе CLUSTER-Z2,  представлены в Таблице 1. Общая схема комплекса CLUSTER-Z2 показана на рис.1.

Таблица 1. Количественные характеристики комплекса CLUSTER-Z2

	Характеристика 
	Числовой эквивалент

	Число  атомов 
	8951

	Полное число орбиталей 
	38021

	Число занятых орбиталей 
	1900-38021

	Параметризованные атомы
	H, C, N, O, F, Cl, Br, J, P, S, Li, Na, K, Rb, Cs, Ag, Ti, Al, Si, Sb, Ga, As, Cr

	Атомы в процессе параметризации
	In, Ge, Cd, Sn, Te, Pb, Ni, Co, Bi, Zn, Hg, Tl


1 Программа не накладывает ограничений на эти численные характеристики. Приведенные данные оптимальны при расчетах на PC Intel PIII. 

3. Распараллеливание метода NDDO-WF 

[image: image8.wmf]Как хорошо известно, при вычислениях в рамках полуэмпирических методов преобладают циклы по парам индексов i и j, нумерующих атомы или атомные орбитали. Вычисляемые при этом функции типа 
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 независимы. Это обстоятельство и определило основной принцип распараллеливания алгоритмов CLUSTER-Z2. Этот принцип заключается в разделении массива вычислений (циклов) по парам индексов на непрерывные либо циклически организованные блоки по числу независимых процессоров[1,3]. Алгоритмы, работающие по этому принципу, выделены на рис.1 серым цветом. К ним относятся:

· вычисление матрицы электронной плотности;

· ССП-вычисления;

· построение матрицы Фока;

· построение остовного Гамильтониана;

· вычисление градиентов полной энергии по декартовым координатам атомов.

Для выявления основных по трудоемкости вычислительных процедур была проведена трассировка последовательной программы, результаты которой приведены в Таблице 2 .

Таблица 2. Трассировка основных алгоритмов программы CLUSTER-Z2: (расчеты выполнены для 

300-атомной модельной молекулы С-300)
	№
	АЛГОРИТМЫ
	КОЛИЧЕСТВО ВЫЗОВОВ
	ВРЕМЯ, сек

	ДОЛЯ, %

	
	
	
	
	

	1
	Диагонализация
	1390
	64470
	33.34

	2
	Вычисление матрицы электронной плотности
	1387
	80090
	41.42

	3
	Вычисление производных
	 188
	23400
	12.10

	4
	Построение матрицы Фока
	   1575
	  6869
	3.55

	5
	Построение остовного Гамильтониана
	  188
	16480
	9.75

	6
	Чтение/запись интегралов <AA/BB> с диска
	   79070550
	  5216
	2.70

	7
	Суммарное время, сек
	
	193351,52
	100,00%


Распараллеливание именно этих алгоритмов и было осуществлено в настоящем проекте, в результате чего была создана параллельная программа MP-ZAVA[3]. 

4. Ускорение и масштабируемость основных алгоритмов

Численные расчеты продемонстрировали приемлемую с практической точки зрения эффективность программы. В результате стало возможным проводить "интерактивные" расчеты сложных систем. Так например, расчет для 366-атомного кластера "TiO2 + вода" (2018 атомных орбиталей), моделирующего адсорбцию воды на (110) поверхности кристалла рутила(рис. 2), занимает всего 14 часов, вместо 4-12 суток в последовательном варианте.

Таблица 3. Времена вычислений основных алгоритмов программы MP-ZAVA для 

SMP-системы RM600 E60: кластер «TiO2 + вода».
	№
	АЛГОРИТМЫ
	ЧИСЛО ПРОЦЕССОРОВ

	
	
	1
	2
	4
	8

	1
	Диагонализация
	657280
	158900
	72250
	60160

	2
	Построение матрицы электронной плотности
	333824
	177100
	88620
	46780

	3
	Построение остовного Гамильтониана
	73920
	36810
	18530
	10050

	4
	Вычисление производных
	117780
	58860
	29430
	14820

	5
	Суммарное время, сек
	1145030
	453557
	224870
	156273


Таблица 4. Времена вычислений основных алгоритмов программы MP-ZAVA для системы 

Cluster Intel PIII: кластер «TiO2 + вода».

	№
	АЛГОРИТМЫ
	ЧИСЛО ПРОЦЕССОРОВ

	
	
	1
	2
	4
	8

	1
	Диагонализация
	49290
	33750
	27760
	23530

	2
	Построение матрицы электронной плотности
	49940
	25040
	15060
	9156

	3
	Построение остовного Гамильтониана
	23430
	12110
	7917
	3292

	4
	Вычисление производных
	33660
	16120
	8061
	4225

	5
	Суммарное время, сек
	173246
	101756
	69209
	50554
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 С использованием этого кластера в качестве тестирующего была проведена оценка масштабируемости и ускорения, обеспечиваемых программой MP-ZAVA. В расчетах были использованы две многопроцессорные системы: SMP-система RM 600 E60, использующая для объединения процессоров технологию быстрой шины SCI[10], и система с распределенной памятью, состоящая из 16 процессоров Intel Pentium III 667 MHz, объединенных по технологии 100Mbit Fast Ethernet коммутатором 3COM Super Stack II 3300 в единый кластер (ниже Cluster Intel PIII). В Таблице 3, а также на рис. 3 приведены результаты для первой системы, а в Таблице 4 и на рис. 4 – для второй. Ускорение всей программы для 8-ми процессоров составляет величину 
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. Таким образом, параллельная версия программы характеризуется достаточно высокой эффективностью при расчете больших молекулярных систем даже на системах с относительно медленными коммуникациями. Что касается небольших молекулярных систем, то относительно низкая эффективность легко объясняется негативным вкладом алгоритма диагонализации. При переходе к системам большей размерности, это недостаток в значительной степени устраняется. Однако, в случае интенсивных расчетов с матрицами средней размерности 
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 необходим новый и более эффективный по сравнению с используемым в библиотеке ScaLAPACK [4] алгоритмом.
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5. Заключение

Опытная эксплуатация комплекса MP-ZAVA позволила сформулировать комплекс проблем, решение которых позволит существенно расширить область эффективной применимости программы. 

Первая проблема связана с алгоритмом диагонализации. Как было отмечено ранее, процедура PDSYEVX из библиотеки ScaLAPACK[4] недостаточно эффективна на матрицах средней и маленькой размерности. Кроме того, эта процедура плохо масштабируется. Поэтому в следующей версии программы авторы предполагают использовать и другие алгоритмы диагонализации.
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Вторая проблем связана с сокращением затрат по памяти и разработке версии программы, для расчета молекулярных систем существенно больших размерностей. Ее решение связано с отказом от механизма репликации (дублирования) информационных массивов и в переходе к схеме распараллеливания, основанной на декомпозиции данных. Кроме того, требуется переход от статических механизмов распределения памяти к  динамическим.

Следующая проблема связана с расширением функциональных возможностей комплекса, в частности, авторы предполагают реализовать параллельные версии методов MNDO,АМ1,PM3.

Последняя проблема, связана с управляемостью кода и сокращением сроков разработки последующих версий программы за счет механизмов повторного использования. В этой связи предполагается переход на объектно-ориентированный язык С++.

Работа выполнена при поддержке Российского Фонда Фундаментальных Исследований, грант 99-07-90370.
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Рис. 2. Тестовый кластер"TiO2 + вода"
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Рис. 4. Ускорение основных алгоритмов программы MP-ZAVA на Cluster Intel PIII: кластер «TiO2 + вода».
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Рис. 3. Ускорение основных алгоритмов программы MP-ZAVA на SMP-системе RM 600 E60: кластер «TiO2 + вода».
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Рис. 1. Блок-схема комплекса CLUSTER-Z2
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Лист1

		

		№		МОДУЛИ		ВЫЗОВЫ		ПРОЦЕССОРЫ								ДИАГОНАЛИЗАЦИЯ

								1		2		4		8		ВЫЧИСЛЕНИЕ МАТРИЦЫ ЭЛЕКТРОННОЙ ПЛОТНОСТИ

		1		Диагонализация		1390		64470.00		40140.00		25650.00		37820.00		ВЫЧИСЛЕНИЕ ПРОИЗВОДНЫХ

		2		Построение матрицы электронной плотности		1387		80090.00		47660.00		25930.00		18760.00		ПОСТРОЕНИЕМАТРИЦЫ ФОКА

		3		Построение остовного Гамильтониана		188		16480.00		9703.00		4392.00		2373.00		ПОСТРОЕНИЕ ОСТОВНОГО ГАМИЛЬТОНИАНА

		4		Вычисление производных		188		23400.00		13380.00		5884.00		2984.00		ЧТЕНИЕ ЗАПИСЬ ИНТЕГРАЛОВ <AA/BB>С ДИСКА

		5		Пстроение матрицы Фока		1575		6869.00		4424.00		2356.00		1669.00		СУММАРНОЕ ВРЕМЯ

		6		Чтение/запись интегралов		79070550		5216.00		3484.00		1793.00		993.70

		7		REDUCE/BCAST IN D.M.		1387		185.98		743.80		1508.00		3659.00

		2		<AA/BB>		8431800		14590.00		8324.00		3636.00		1747.00

		3		ITER ( FULL )		188		152500.00		94990.00		58170.00		64000.00

		9		HCORE ( FULL).		188		169000.00		104700.00		62590.00		66390.00

		10		<A/B>		8431800		193.10		108.00		48.48		24.24

		12		D/DX <A/B>		8431800		295.00		169.00		74.35		36.34

		13		DERIVITIES (FULL)		188		192900.00		118800.00		69170.00		70350.00

		14		D/DX (AA/BB)		8431800		21800.00		12460.00		5457.00		2755.00

		7		Суммарное время				193351.60		119068.40		69388.50		70573.56

		№		МОДУЛИ		ВЫЗОВЫ		ПРОЦЕССОРЫ

								1		2		4		8

		1		Диагонализация		443		49290.00		33750.00		27760.00		23530.00

		2		Построение матрицы электронной плотности		440		49940.00		25040.00		15060.00		9156.00

		3		Построение остовного Гамильтониана		28		23430.00		12110.00		7917.00		3292.00

		4		Вычисление производных		28		33660.00		16120.00		8061.00		4225.00

		5		Пстроение матрицы Фока		468		16050.00		10990.00		2856.00		952.60

		6		Чтение/запись интегралов		33676416		20540.00		11370.00		4359.00		553.60

		7		Суммарное время				173245.70		101756.30		69208.70		50553.64

		№		МОДУЛИ		ВЫЗОВЫ		ПРОЦЕССОРЫ

								1		2		4		8

		1		Диагонализация		443		657280.00		158900.00		72250.00		60160.00

		2		Построение матрицы электронной плотности		440		333824.00		177100.00		88620.00		46780.00

		3		Построение остовного Гамильтониана		28		73920.00		36810.00		18530.00		10050.00

		4		Вычисление производных		28		117780.00		58860.00		29430.00		14820.00

		5		Пстроение матрицы Фока		468		28859.30		16030.00		8553.00		10520.00

		6		Чтение/запись интегралов		33676416		11450.00		8921.00		4936.00		9007.00

		5		Суммарное время				1145030.02		453557.40		224870.30		156272.99

								816403.32		453557.40		224870.30		156272.99

								1		1.80		3.63		5.22

												2.0169733397		2.9023403213

								1		2.5245537081		5.091957524		7.3271140202

								1		4.1364380113		9.0973010381		10.9255319149

								1		1.884946358		3.7669149176		7.1360410432

								1		2.0081499593		3.9892066919		7.3552238806

								1		2.001019368		4.002038736		7.9473684211

								1		1.8003306301		3.3741728049		2.7432794677

								1		1.2834883982		2.3196920583		1.2712334851

								1		2.5245537081		5.091957524		7.3271140202

								772206.430984421		4.4572906051

		№		СИСТЕМА		ВЫЗОВЫ		ПРОЦЕССОРЫ

								1		2		4		8

		1		RM600 E60 MIPS R10000				1145030.02		453557.40		224870.30		156272.99

		2		PC CLUSTER PIII 667MHz				173245.70		101756.30		69208.70		50553.64

		№		СИСТЕМА				ПРОЦЕССОРЫ

								1		2		4		8

		1		RM600				318.06		125.99		62.46		43.41

		2		PC CLUSTER PIII				48.12		28.27		19.22		14.04

								18000.00		36000.00		72000.00		144000.00

								1000.00		2000.00		4000.00		8000.00

								1		2		4		8

				Выигрыш с учетом стоимости				118.97		80.23		58.48		55.64

				Выигрыш по производительности				6.61		4.46		3.25		3.09





Диаграмма4

		1		1		1		1		1		1		1		1		1		1		1		1		1		1		1		1

		2		2		2		2		2		2		2		2		2		2		2		2		2		2		2		2

		4		4		4		4		4		4		4		4		4		4		4		4		4		4		4		4

		8		8		8		8		8		8		8		8		8		8		8		8		8		8		8		8



Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

READ/WRITE <AA/BB>

REDUCE/BCAST IN D.M.

HCORE (PARR.PART)

HCORE ( FULL).

<A/B>

DERIVETIES( -HCORE)

D/DX <A/B>

DERIVITIES (FULL)

D/DX (AA/BB)

Чтение/запись интегралов

Суммарное время

Процессоры

Ускорение

Ускорение на системе PCCluster PIII 667 MHz

1

1

1

1

1

1

1

1.6061285501

1.6804448175

1.6984437803

1.7488789238

1.5526672694

1.4971297359

1.787962963

2.5134502924

3.0887003471

3.752276867

3.9768864718

2.9155348048

2.9090909091

2.7865078507

1.7046536224

4.2691897655

6.9447956174

7.8418230563

4.1156381067

5.2490691356

2.7397172539
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

Чтение/запись интегралов

Суммарное ускорение

Процессоры

Ускорение

1

1

1

1

1

1.4604444444

1.9944089457

1.9347646573

2.08808933

1.7025550261

1.7755763689

3.3160690571

2.9594543388

4.175660588

2.5032358649

2.0947726307

5.4543468764

7.117253949

7.9668639053

3.4269678702
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

READ/WRITE <AA/BB>

REDUCE/BCAST IN D.M.

HCORE (PARR.PART)

HCORE ( FULL).

<A/B>

DERIVETIES( -HCORE)

D/DX <A/B>

DERIVITIES (FULL)

D/DX (AA/BB)

Чтение/запись интегралов

Суммарное время

Процессоры

Ускорение

1

1

1

1

1

1

1

1.6061285501

1.6804448175

1.6984437803

1.7488789238

1.5526672694

1.4971297359

1.787962963

2.5134502924

3.0887003471

3.752276867

3.9768864718

2.9155348048

2.9090909091

2.7865078507

1.7046536224

4.2691897655

6.9447956174

7.8418230563

4.1156381067

5.2490691356

2.7397172539



Углеродная лента
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

READ/WRITE <AA/BB>

REDUCE/BCAST IN D.M.

HCORE (PARR.PART)

HCORE ( FULL).

<A/B>

DERIVETIES( -HCORE)

D/DX <A/B>

DERIVITIES (FULL)

D/DX (AA/BB)

Чтение/запись интегралов

Суммарное время

Процессоры

Ускорение

1

1

1

1

1

1

1

1.6061285501

1.6804448175

1.6984437803

1.7488789238

1.5526672694

1.4971297359

1.787962963

2.5134502924

3.0887003471

3.752276867

3.9768864718

2.9155348048

2.9090909091

2.7865078507

1.7046536224

4.2691897655

6.9447956174

7.8418230563

4.1156381067

5.2490691356

2.7397172539



Кла стер титан
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

Чтение/запись интегралов

Суммарное ускорение

Процессоры

Ускорение

1

1

1

1

1

1.4604444444

1.9944089457

1.9347646573

2.08808933

1.7025550261

1.7755763689

3.3160690571

2.9594543388

4.175660588

2.5032358649

2.0947726307

5.4543468764

7.117253949

7.9668639053

3.4269678702



Титан РМ600
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

Чтение/запись интегралов

Суммарное время

Процессоры

Ускорение

1

1

1

1

1

4.1364380113

1.884946358

2.0081499593

2.001019368

2.5245537081

9.0973010381

3.7669149176

3.9892066919

4.002038736

5.091957524

10.9255319149

7.1360410432

7.3552238806

7.9473684211

7.3271140202



Лист2

		

		№		МОДУЛИ				ПРОЦЕССОРЫ

						1		2		4		8

		1		Диагонализация		1.00		1.61		2.51		1.70

		2		Построение матрицы электронной плотности		1.00		1.68		3.09		4.27

		3		Построение остовного Гамильтониана		1.00		1.70		3.75		6.94

		4		Вычисление производных		1.00		1.75		3.98		7.84

		5		Пстроение матрицы Фока		1.00		1.55		2.92		4.12

		6		READ/WRITE <AA/BB>		1.00		1.50		2.91		5.25

		7		REDUCE/BCAST IN D.M.		1.00		0.25		0.12		0.05

		8		HCORE (PARR.PART)		1.00		1.75		4.01		8.35

		9		HCORE ( FULL).		1.00		1.61		2.62		2.38

		10		<A/B>		1.00		0.00		0.00		0.00

		11		DERIVETIES( -HCORE)		1.00		0.00		0.00		0.00

		12		D/DX <A/B>		1.00		0.00		0.00		0.00

		13		DERIVITIES (FULL)		1.00		0.00		0.00		0.00

		14		D/DX (AA/BB)		1.00		1.61		2.70		2.55

		6		Чтение/запись интегралов		1.00		1.50		2.91		5.25

		7		Суммарное время		1.00		1.79		2.79		2.74

		№		МОДУЛИ				ПРОЦЕССОРЫ

						1		2		4		8

		1		Диагонализация		1.00		1.46		1.78		2.09

		2		Построение матрицы электронной плотности		1.00		1.99		3.32		5.45

		3		Построение остовного Гамильтониана		1.00		1.93		2.96		7.12

		4		Вычисление производных		1.00		2.09		4.18		7.97

		5		Пстроение матрицы Фока		1.00		1.46		5.62		16.85

		6		Чтение/запись интегралов		1.00		1.81		4.71		37.10

		5		Суммарное ускорение		1.00		1.70		2.50		3.43

		№		МОДУЛИ				ПРОЦЕССОРЫ

						1		2		4		8

		1		Диагонализация		1.00		4.14		9.10		10.93

		2		Построение матрицы электронной плотности		1.00		1.88		3.77		7.14

		3		Построение остовного Гамильтониана		1.00		2.01		3.99		7.36

		4		Вычисление производных		1.00		2.00		4.00		7.95

		5		Пстроение матрицы Фока		1.00		1.80		3.37		2.74

		6		Чтение/запись интегралов		1.00		1.28		2.32		1.27

		5		Суммарное время		1.00		2.52		5.09		7.33





Диаграмма2
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

READ/WRITE <AA/BB>

REDUCE/BCAST IN D.M.

HCORE (PARR.PART)

HCORE ( FULL).

<A/B>

DERIVETIES( -HCORE)

D/DX <A/B>

DERIVITIES (FULL)

D/DX (AA/BB)

Суммарное время

Процессоры

Ускорение

Ускорение и масштабируемость алгоритмов NDDO

1

1

1

1

1

1

1.6061285501

1.6804448175

1.6984437803

1.7488789238

1.5526672694

1.787962963

2.5134502924

3.0887003471

3.752276867

3.9768864718

2.9155348048

2.7865078507

1.7046536224

4.2691897655

6.9447956174

7.8418230563

4.1156381067

2.7397172539



Лист3

		





Лист3

		1		1		1		1		1																				1

		1.6061285501		1.6804448175		1.6984437803		1.7488789238		1.5526672694																				1.787962963

		2.5134502924		3.0887003471		3.752276867		3.9768864718		2.9155348048																				2.7865078507

		1.7046536224		4.2691897655		6.9447956174		7.8418230563		4.1156381067																				2.7397172539



ПРОЦЕССОРЫ

УСКОРЕНИЕ
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RM600

PC CLUSTER PIII

318.0638933333

48.1238055556

125.9881666667

28.2656388889

62.4639722222

19.2246388889

43.4091638889

14.0426777778



Диаграмма9

		1		1

		2		2

		4		4

		8		8



RM600

PC CLUSTER PIII

318.0638933333

48.1238055556
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Выигрыш с учетом стоимости

Выигрыш по производительности

118.9671102255

6.6092839014

80.2312308918

4.4572906051

58.4849216934

3.2491623163

55.64216187

3.091231215



Диаграмма11

		1		1

		2		2

		4		4

		8		8



Выигрыш с учетом стоимости

Выигрыш по производительности

118.9671102255

6.6092839014

80.2312308918

4.4572906051

58.4849216934

3.2491623163

55.64216187

3.091231215



Лист1

		

		№		МОДУЛИ		ВЫЗОВЫ		ПРОЦЕССОРЫ								ДИАГОНАЛИЗАЦИЯ

								1		2		4		8		ВЫЧИСЛЕНИЕ МАТРИЦЫ ЭЛЕКТРОННОЙ ПЛОТНОСТИ

		1		Диагонализация		1390		64470.00		40140.00		25650.00		37820.00		ВЫЧИСЛЕНИЕ ПРОИЗВОДНЫХ

		2		Построение матрицы электронной плотности		1387		80090.00		47660.00		25930.00		18760.00		ПОСТРОЕНИЕМАТРИЦЫ ФОКА

		3		Построение остовного Гамильтониана		188		16480.00		9703.00		4392.00		2373.00		ПОСТРОЕНИЕ ОСТОВНОГО ГАМИЛЬТОНИАНА

		4		Вычисление производных		188		23400.00		13380.00		5884.00		2984.00		ЧТЕНИЕ ЗАПИСЬ ИНТЕГРАЛОВ <AA/BB>С ДИСКА

		5		Пстроение матрицы Фока		1575		6869.00		4424.00		2356.00		1669.00		СУММАРНОЕ ВРЕМЯ

		6		Чтение/запись интегралов		79070550		5216.00		3484.00		1793.00		993.70

		7		REDUCE/BCAST IN D.M.		1387		185.98		743.80		1508.00		3659.00

		2		<AA/BB>		8431800		14590.00		8324.00		3636.00		1747.00

		3		ITER ( FULL )		188		152500.00		94990.00		58170.00		64000.00

		9		HCORE ( FULL).		188		169000.00		104700.00		62590.00		66390.00

		10		<A/B>		8431800		193.10		108.00		48.48		24.24

		12		D/DX <A/B>		8431800		295.00		169.00		74.35		36.34

		13		DERIVITIES (FULL)		188		192900.00		118800.00		69170.00		70350.00

		14		D/DX (AA/BB)		8431800		21800.00		12460.00		5457.00		2755.00

		7		Суммарное время				193351.60		119068.40		69388.50		70573.56

		№		МОДУЛИ		ВЫЗОВЫ		ПРОЦЕССОРЫ

								1		2		4		8

		1		Диагонализация		443		49290.00		33750.00		27760.00		23530.00

		2		Построение матрицы электронной плотности		440		49940.00		25040.00		15060.00		9156.00

		3		Построение остовного Гамильтониана		28		23430.00		12110.00		7917.00		3292.00

		4		Вычисление производных		28		33660.00		16120.00		8061.00		4225.00

		5		Пстроение матрицы Фока		468		16050.00		10990.00		2856.00		952.60

		6		Чтение/запись интегралов		33676416		20540.00		11370.00		4359.00		553.60

		7		Суммарное время				173245.70		101756.30		69208.70		50553.64

		№		МОДУЛИ		ВЫЗОВЫ		ПРОЦЕССОРЫ

								1		2		4		8

		1		Диагонализация		443		657280.00		158900.00		72250.00		60160.00

		2		Построение матрицы электронной плотности		440		333824.00		177100.00		88620.00		46780.00

		3		Построение остовного Гамильтониана		28		73920.00		36810.00		18530.00		10050.00

		4		Вычисление производных		28		117780.00		58860.00		29430.00		14820.00

		5		Пстроение матрицы Фока		468		28859.30		16030.00		8553.00		10520.00

		6		Чтение/запись интегралов		33676416		11450.00		8921.00		4936.00		9007.00

		5		Суммарное время				1145030.02		453557.40		224870.30		156272.99

								816403.32		453557.40		224870.30		156272.99

								1		1.80		3.63		5.22

												2.0169733397		2.9023403213

								1		2.5245537081		5.091957524		7.3271140202

								1		4.1364380113		9.0973010381		10.9255319149

								1		1.884946358		3.7669149176		7.1360410432

								1		2.0081499593		3.9892066919		7.3552238806

								1		2.001019368		4.002038736		7.9473684211

								1		1.8003306301		3.3741728049		2.7432794677

								1		1.2834883982		2.3196920583		1.2712334851

								1		2.5245537081		5.091957524		7.3271140202

								772206.430984421		4.4572906051

		№		СИСТЕМА		ВЫЗОВЫ		ПРОЦЕССОРЫ

								1		2		4		8

		1		RM600 E60 MIPS R10000				1145030.02		453557.40		224870.30		156272.99

		2		PC CLUSTER PIII 667MHz				173245.70		101756.30		69208.70		50553.64

		№		СИСТЕМА				ПРОЦЕССОРЫ

								1		2		4		8

		1		RM600				318.06		125.99		62.46		43.41

		2		PC CLUSTER PIII				48.12		28.27		19.22		14.04

								18000.00		36000.00		72000.00		144000.00

								1000.00		2000.00		4000.00		8000.00

								1		2		4		8

				Выигрыш с учетом стоимости				118.97		80.23		58.48		55.64

				Выигрыш по производительности				6.61		4.46		3.25		3.09





Диаграмма4
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

READ/WRITE <AA/BB>

REDUCE/BCAST IN D.M.

HCORE (PARR.PART)

HCORE ( FULL).

<A/B>

DERIVETIES( -HCORE)

D/DX <A/B>

DERIVITIES (FULL)

D/DX (AA/BB)

Чтение/запись интегралов

Суммарное время

Процессоры

Ускорение

Ускорение на системе PCCluster PIII 667 MHz

1

1

1

1

1

1

1

1.6061285501

1.6804448175

1.6984437803

1.7488789238

1.5526672694

1.4971297359

1.787962963

2.5134502924

3.0887003471

3.752276867

3.9768864718

2.9155348048

2.9090909091

2.7865078507

1.7046536224

4.2691897655

6.9447956174

7.8418230563

4.1156381067

5.2490691356

2.7397172539
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

Чтение/запись интегралов

Суммарное ускорение

Процессоры

Ускорение

1

1

1

1

1

1.4604444444

1.9944089457

1.9347646573

2.08808933

1.7025550261

1.7755763689

3.3160690571

2.9594543388

4.175660588

2.5032358649

2.0947726307

5.4543468764

7.117253949

7.9668639053

3.4269678702
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

READ/WRITE <AA/BB>

REDUCE/BCAST IN D.M.

HCORE (PARR.PART)

HCORE ( FULL).

<A/B>

DERIVETIES( -HCORE)

D/DX <A/B>

DERIVITIES (FULL)

D/DX (AA/BB)

Чтение/запись интегралов

Суммарное время

Процессоры

Ускорение

1

1

1

1

1

1

1

1.6061285501

1.6804448175

1.6984437803

1.7488789238

1.5526672694

1.4971297359

1.787962963

2.5134502924

3.0887003471

3.752276867

3.9768864718

2.9155348048

2.9090909091

2.7865078507

1.7046536224

4.2691897655

6.9447956174

7.8418230563

4.1156381067

5.2490691356

2.7397172539



Углеродная лента
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

READ/WRITE <AA/BB>

REDUCE/BCAST IN D.M.

HCORE (PARR.PART)

HCORE ( FULL).

<A/B>

DERIVETIES( -HCORE)

D/DX <A/B>

DERIVITIES (FULL)

D/DX (AA/BB)

Чтение/запись интегралов

Суммарное время

Процессоры

Ускорение

1

1

1

1

1

1

1

1.6061285501

1.6804448175

1.6984437803

1.7488789238

1.5526672694

1.4971297359

1.787962963

2.5134502924

3.0887003471

3.752276867

3.9768864718

2.9155348048

2.9090909091

2.7865078507

1.7046536224

4.2691897655

6.9447956174

7.8418230563

4.1156381067

5.2490691356

2.7397172539
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

Чтение/запись интегралов

Суммарное ускорение

Процессоры

Ускорение

1

1

1

1

1

1.4604444444

1.9944089457

1.9347646573

2.08808933

1.7025550261

1.7755763689

3.3160690571

2.9594543388

4.175660588

2.5032358649

2.0947726307

5.4543468764

7.117253949

7.9668639053

3.4269678702



Титан РМ600
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

Чтение/запись интегралов

Суммарное время

Процессоры

Ускорение

1

1

1

1

1

4.1364380113

1.884946358

2.0081499593

2.001019368

2.5245537081

9.0973010381

3.7669149176

3.9892066919

4.002038736

5.091957524

10.9255319149

7.1360410432

7.3552238806

7.9473684211

7.3271140202



Лист2

		

		№		МОДУЛИ				ПРОЦЕССОРЫ

						1		2		4		8

		1		Диагонализация		1.00		1.61		2.51		1.70

		2		Построение матрицы электронной плотности		1.00		1.68		3.09		4.27

		3		Построение остовного Гамильтониана		1.00		1.70		3.75		6.94

		4		Вычисление производных		1.00		1.75		3.98		7.84

		5		Пстроение матрицы Фока		1.00		1.55		2.92		4.12

		6		READ/WRITE <AA/BB>		1.00		1.50		2.91		5.25

		7		REDUCE/BCAST IN D.M.		1.00		0.25		0.12		0.05

		8		HCORE (PARR.PART)		1.00		1.75		4.01		8.35

		9		HCORE ( FULL).		1.00		1.61		2.62		2.38

		10		<A/B>		1.00		0.00		0.00		0.00

		11		DERIVETIES( -HCORE)		1.00		0.00		0.00		0.00

		12		D/DX <A/B>		1.00		0.00		0.00		0.00

		13		DERIVITIES (FULL)		1.00		0.00		0.00		0.00

		14		D/DX (AA/BB)		1.00		1.61		2.70		2.55

		6		Чтение/запись интегралов		1.00		1.50		2.91		5.25

		7		Суммарное время		1.00		1.79		2.79		2.74

		№		МОДУЛИ				ПРОЦЕССОРЫ

						1		2		4		8

		1		Диагонализация		1.00		1.46		1.78		2.09

		2		Построение матрицы электронной плотности		1.00		1.99		3.32		5.45

		3		Построение остовного Гамильтониана		1.00		1.93		2.96		7.12

		4		Вычисление производных		1.00		2.09		4.18		7.97

		5		Пстроение матрицы Фока		1.00		1.46		5.62		16.85

		6		Чтение/запись интегралов		1.00		1.81		4.71		37.10

		5		Суммарное ускорение		1.00		1.70		2.50		3.43

		№		МОДУЛИ				ПРОЦЕССОРЫ

						1		2		4		8

		1		Диагонализация		1.00		4.14		9.10		10.93

		2		Построение матрицы электронной плотности		1.00		1.88		3.77		7.14

		3		Построение остовного Гамильтониана		1.00		2.01		3.99		7.36

		4		Вычисление производных		1.00		2.00		4.00		7.95

		5		Пстроение матрицы Фока		1.00		1.80		3.37		2.74

		6		Чтение/запись интегралов		1.00		1.28		2.32		1.27

		5		Суммарное время		1.00		2.52		5.09		7.33
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Диагонализация

Построение матрицы электронной плотности

Построение остовного Гамильтониана

Вычисление производных

Пстроение матрицы Фока

READ/WRITE <AA/BB>

REDUCE/BCAST IN D.M.

HCORE (PARR.PART)

HCORE ( FULL).

<A/B>

DERIVETIES( -HCORE)

D/DX <A/B>

DERIVITIES (FULL)

D/DX (AA/BB)

Суммарное время

Процессоры

Ускорение

Ускорение и масштабируемость алгоритмов NDDO

1

1

1

1

1

1

1.6061285501

1.6804448175

1.6984437803

1.7488789238

1.5526672694

1.787962963

2.5134502924

3.0887003471

3.752276867

3.9768864718

2.9155348048

2.7865078507

1.7046536224

4.2691897655

6.9447956174

7.8418230563

4.1156381067

2.7397172539



Лист3

		





Лист3

		1		1		1		1		1																				1

		1.6061285501		1.6804448175		1.6984437803		1.7488789238		1.5526672694																				1.787962963

		2.5134502924		3.0887003471		3.752276867		3.9768864718		2.9155348048																				2.7865078507

		1.7046536224		4.2691897655		6.9447956174		7.8418230563		4.1156381067																				2.7397172539
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