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В современной электронно-колебательной спектроскопии все больший интерес 
вызывает изучение тонкоструктурных спектров с временным разрешением. 
Большое внимание уделяется вопросу возможной трансформации молекулы под 
действием коротких пико- и фемтосекундных импульсов света, в частности, 
возникновению различных изомерных форм. Необходимо оценивать вероятность их 
появления, количество появившихся изомерных форм и т.д. Фотостимулирование 
процессов изомеризации важно для получения новых веществ. Процессы 
цепочечной изомеризации обеспечивают внутримолекулярный транспорт энергии и 
сигналов, запись и преобразование информации молекулярными и 
супрамолекулярными системами. 

 Задача о возможном моделировании трансформаций (изомеризации) молекул 
достаточно подробно рассмотрена, включая создание соответствующих 
программных комплексов для ПК [1, 2]. 

Настоящий программный комплекс является модификацией комплекса программ 
для ПК, разработанного для моделирования и анализа динамических (с временным 
разрешением) спектров при фемтосекундном возбуждении молекулы, с учетом 
изомерных форм и безызлучательных переходов между ними [2]. Тестирование 
программного комплекса для ПК показало, что он достаточно быстро производит 
расчет для небольших молекул (до 30 атомов) и небольшого числа возможных 
изомерных форм (до 4-х). При достаточно большом количестве возможных 
изомерных форм (10 и более), а также для достаточно крупных молекул (более 30 
атомов), время расчета сильно возрастает, так как при этом сильно возрастает число 
уравнений в системе кинетических уравнений для населенностей уровней. 
Особенность моделирования многомерных спектров и решения обратных 
спектральных задач заключается в необходимости многократно осуществлять 
расчёт при различных параметрах молекулярной модели. Это и потребовало 
использования суперкомпьютера МВС-1000. При этом обнаружилось, что 
конструктивные особенности суперкомпьютера не позволяют прямо переносить на 
него программы для ПК. 

В ходе внесения изменений в программный комплекс для его использования на 
МВС-1000, возник ряд трудностей, которые были благополучно решены. Во – 
первых, необходимо распараллелить вычисления таким образом, чтобы внести не 
слишком значительные изменения в коды программ, а также получить наиболее 
оптимальный способ распараллеливания для данной задачи. Этот вопрос был решен 
следующим образом: так как программный комплекс успешно прошел 
тестирование на ПК для одной изомерной формы, и расчет для нее, когда она 
единственна, занимает 10 минут машинного времени (даже когда молекула 
достаточно велика), то было принято, чтобы каждый из зарезервированных 
процессоров производит расчет только для одной изомерной формы. Число 
процессоров получилось равным числу изомерных форм в расчете. Это уже само по 
себе решило много вопросов, связанных со считыванием необходимых файлов. Все 
данные считываются первым процессором с последующей рассылкой их по всем 
остальным. В дальнейшем каждый процессор считывает только данные по своему 
изомеру, и соответственно хранит их в своей оперативной памяти. Такой подход 
позволил значительно сократить общее время считывания данных для расчета. Во – 
вторых, сама особенность строения МВС-1000 заключается в том, что ни один из 
процессоров не имеет долговременной памяти, причем само обращение к 
долговременной памяти (которая имеется только на файловом сервере) занимает 
достаточно большое время. Именно это привело к тому, что программный комплекс 
в том виде, каком он был реализован для ПК, нельзя было использовать на МВС-
1000. На суперкомпьютере были организованы специальные структуры данных 
(типа связанных списков, так как заранее не известна размерность массивов данных 
населенностей и оптических переходов в каждой изомерной форме), которые по 
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ходу решения задачи заполнялись и хранились в оперативной памяти 
многопроцессорного вычислителя, минуя длительную процедуру записи во 
внешнюю память. В последующем, когда расчет заканчивался, происходила 
передача данных из оперативной памяти процессоров в долговременную память. 
Для сокращения времени на эту процедуру, был реализован метод передачи 
«мешком», когда происходит не передача одной отдельно взятой величены а сразу 
всего пакета величин данного типа. Сам процесс распараллеливания решался с 
помощью использования MPI – библиотеки функций, предназначенной для 
поддержки работы параллельных процессов в терминах передачи сообщений [3]. 
Следует отметить, что сама задача данного типа достаточно хорошо поддается 
распараллеливанию ее на несколько одновременно выполняемых задач. 
Электронно-колебательные структуры изомеров при рассмотрении процесса 
изомеризации, в основном, имеют близкие структуры (так как сами изомеры всегда 
имеют достаточно сходный вид) как по числу активных колебательных уровней 
одного электронного состояния, так и по величине вероятности электронно-
колебательных переходов. 

В ходе создания программного комплекса за счет использования сортированных 
связанных списков для хранения данных, необходимых для расчетов, удалось 
оптимизировать алгоритм расчета путем исключения тех из кинетических 
уравнений, которые могут иметь тривиальные (нулевые) решения.  

В комплексе программ для МВС-1000 реализован также упомянутый в [3] 
алгоритм автоматического определения параметров численной сетки при 
интегрировании кинетических уравнений. Он основан на анализе значений 
вероятностей всех переходов (в том числе и вероятностей колебательной 
релаксации), величин частот квантовых биений и выборе шага и времени 
наблюдения, оптимальных с точки зрения точности и производительности расчёта, 
а также информативности спектра и вычисляемых значений населенностей. 
Заложенные в программу критерии выбора обеспечивают низкую погрешность 
численного интегрирования и гарантируют, что спектр будет рассчитан в таком 
диапазоне, в котором интенсивности всех линий изменятся существенным образом. 
      Конкретные компьютерные эксперименты показали, что достигнутая 
производительность созданных расчётных программ уже сейчас даёт возможность 
осуществлять массовые расчёты спектров с временным разрешением и ставить 
компьютерные эксперименты по исследованию влияния различных учитываемых 
факторов на вид таких спектров для молекулы и ее возможных изомерных форм. 
Время расчета для цепочки из четырех изомер – изомерных превращений и 
молекулы из 30 и более атомов составляет порядка 10 минут Работа выполнена при 
финансовой поддержке Российского фонда фундаментальных исследований (грант 
№ 04-03-32086) и гранта Президента Российской Федерации № НШ-1186.2003.3. 
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