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Многие насущные задачи молекулярного моделирования явно переросли 
возможности персональных компьютеров (ПК) и программное обеспечение, 
предназначенное для их решения, всё больше (а иногда и сразу) ориентируется на 
использование в многопроцессорных системах. В настоящее время всё более 
доступным становится объединение связанных локальной сетью компьютеров в 
вычислительный кластер. Сборка такого кластера из имеющихся в наличии ПК и 
установка системного программного обеспечения, позволяющего проводить 
параллельные вычисления, представляется в настоящее время вполне реальным в 
научных коллективах и в то же время достаточным для решения многих типичных 
задач [1]. Вариант реализованного нами вычислительного кластера включает 5 (с 
возможным расширением до 10) персональных компьютеров класса Pentium III / 
Pentium IV с объемом оперативной памяти от 256 до 512 Мб, объединенных 
локальной 100-мегабитной сетью. Используется операционная система 
ParallelKnoppix. 

Численный расчёт кратных интегралов на многомерных сетках относится к типу 
задач, поддающихся распараллеливанию за счёт назначения каждому процессору 
своей части узлов сетки, в которых вычисляются значения подынтегральной 

функции. В случае квадратных N-мерных сеток с общим числом узлов 
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K  - число узлов в каждом измерении) для снижения временных затрат на порядок 
требуется распределить вычисления между K  параллельными процессами. Оценка 
производительности собранного кластера для выбранного алгоритма перебора 
узлов дала следующие результаты: ~4.9⋅108 узлов⋅сетки, генерируемых в секунду 
для сеток с 3K = , ~6.2⋅108 узлов⋅сек-1 для сеток с  и ~9.1⋅1010K = 8 узлов⋅сек-1 
для сеток с 100K = . 

Проблема вычисления N-кратного интеграла перекрывания колебательных 
волновых функций, относящихся к разным системам координат является одной из 
ключевых в теории химических превращений [2]. Проведённые вычислительные 
эксперименты по численному интегрированию произведения функций 
многомерных гармонических осцилляторов позволяют сделать вывод, что даже с 
использованием распределённых вычислений в общем случае на небольших 
кластерах нельзя получить сколько-нибудь надёжных результатов для N>12 за 
приемлемое время. Использование больших суперкомпьютеров для подобных 
расчётов может поднять планку кратности интегралов на 1-2, максимум 3. Поэтому 
необходим поиск других, более «умных» алгоритмов их вычисления. Однако 
построенные нами программы позволяют получать эталонные значения интегралов 
(для малых размерностей), которые могут быть полезны для оценки эффективности 
других алгоритмов. 

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ, грант № 04-07-90078-в. 

Литература 
1. Дементьев В.А. Требования к архитектуре мини-суперкомпьютера для 

молекулярного дизайна. 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/r_pdf/db04_14.pdf 

2. Грибов Л.А. От теории спектров к теории химических превращений. М.: 
Эдиториал УРСС, 2001. 

 
 

IVTN-2006: / 15.06.2006   tb06_87.pdf      #1 


