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Temos aktualumas

Viena rintiausiy Zmonijos problem — jvairios terorizmo apraiskos. Aktualia
tampa teroro akt prevencija ir uZkarda, kurisprendzZiant #itina sutelktijvairiy
krypciu mokslininkus. Norint &mingai spgsti Siuos uzdavinius, ttina tobulinti
esamas ir kurti i esm naujas paZangias sprogstgun medZiag aptikimo
priemones. ISkyla poreikis tti tokias technines priemones, kurios leigfreitai,
selektyviai ir pageidautina nuotoliniutthu aptikti ir identifikuoti pavojingas
nuodingisias medZiagas.

Sprogstamju medziag buvima, lokalizacip, identifikavirg galime realizuoti
chemirts analizs metodais (specifiSkos reakcijos su testis medziagomis).
Ta&iau, kai medziagos kiekiai mazi, medziagos lokalizanezinoma — cheminiai
metodai yra nereprezentafisr Praktikoje tokiais atvejais daZniausiai taikomi
fizikiniai spektroskopijos metodai, pasti tuo, kad medziagos molekal pasizymi
tik joms hidingais spektrais, o tiksliau, spektro dalimis. Karios spektroskopijos
rasys, tokia kaip Ramano spektroskopija, leidZia pdgemus spektrus registruoti
labai maZzus medziagkiekius (iki nedaugelio moleku]). T&iau ir Siuo du
galimyke iS karto detektuoti medziagealiai esatia aplinkoje, o ne vakuume, yra
labai sudtinga, @l aplinkoje esatiy kitu medziag, kuriy spektrai persiklodami
iSkraipo informaci. Zinant, kad spektrai yra unikal, daZznai taikoma idealizacija,
ir medziagos detektuojamos neatsiZvelgigntsuperpozicy su fonine aplinka.

Daugiatomi, molekuliy spektrai apima ptaa infraraudonojo (IR) spektro srit
Norint tokias molekules detektuoti, reikia atlikit spektn klasifikavima, nustatant
svyravimy modas ir savuosius daznius. Tai &ithas uzdavinys. Tad ab initio
kvantiniai-cheminiai ska&iavimai naudojami nustatant molekwlielektronirts
strukfiros ypatumus: molekuli geometrig, ju svyravimy modas, daznius, Suoli
intensyvumus, izotopini spekty slinktis, savaiminio terminio skilimo reakgij
kanalus, aktyvacijos energiir rotacines konstantas.

Sprogstamjuy medzZiag, tokiu kaip trinitrotoluenas (TNT), izomerai yra
daugiatomiai azoto junginiai, sudarantys nemaZaindgsu viena ar dviem NO
grupemis, jvairiai susijungusiomis su benzolo Zieduy Sirini;, nors visi jie TNT
izomerai, spektrai skiriasi, tébbitina iStirti visus junginius. Tarpjtrinitrotoluera
arba troti, jo skilimo produktus dinitrotoluen(DNT) ir nitrotoluera (MNT) bei
heksahydro-1.3.5-trinitro-1.3.5-triazifRDX).

Ta pati medZiaga gali tfi jvairiy dariniy, kuriy spektrai yra skirtingi. Norint
detektuoti visus junginius atsiranddums ¢l reakcijos (sprogimo), ina istirti ju
stabilumy ir spektrus. Eksperimentas negali parodyti, suckois molekués dalimis
susijusi ta ar kita spektro linija, tad taikomasakilmdas — nagrigjama teoriSkai.
Siuo metu kvanties chemijos tyrimai yra tapstandartu, o siekiant teorinio tyrimo
rezultatus gauti kaip lyginamuosius skavimus su eksperimento rezultatais,
naudojami superkompiuteriai arba asmenkompiuteri; klasteriai.

Siuo tikslu Lietuvos karo akademijoje ir buvo igrasiiniy kompiuteriy sukurtas
klasteris TAURAS, realizuotas sprogstgm medzZiag molekuliy tyrimui.
Klasteryje,idiegus ir modifikavus kompiuterirpake GAMESS, atliktas iSsamus
sprogstamju medziag molekuliy skaitmeninis modeliavimas, pges realizuoti
specifire TAURO aplinky kvantcheminiams tyrimams.

Atlikus klasteryje suétingus ir daug iStekli reikalaujadius skagiavimus,
molekuliy geometriniai parametrai surasti Hartrio ir Fokéirae panaudojus 6-
311G Gauso atomini orbitaly baz su poliarizaciamis funkcijomis
(2d,2p,3d,1f,3p). Siekiant patikslinti gautus skaiimus, atsizvelgiant elektrony
koreliacig, molekuliy geometriniai parametrai optimizuoti trikdzimetodu MP2
artinyje, t. y. buvo ieSkoma takigeometrini paramety, kuriems esant molekid
pilnoji energija maZiausia, nes tada sistema staisila.

Klasteryje TAURAS atlikti skaiiavimai sprogstamguy medziag detektavimui
nustatantys spekir charakteringsias sritis. Harmoniniame artinyje apsiaoti
tiriamuy molekuliy vibraciniy Suoliy daZniai ir santykiniai IR spektro intensyvumai.
TeoriSkai nustatyta NOgrupiy itaka molekuli junginiu elektroninei sandarai ir IR
spektrams.

Darbo tikslai ir uzdaviniai

Sukurti, pagisti ir pateikti naudoti asmenipikompiuteriy klastef (AKK),
skirta kvantires chemijos lygiagretiesiems s&iaivimams, taikomiems sprogstaju
medziag savylems tirti, ir atlikti programin tokiy skatiavimy realizavim.
Palyginti gautus skaiavimo rezultatus su eksperimentiniais irgkdutory gautais
skatiavimo rezultatais.

Svarbiausi spistini uZzdaviniai:

1. Sukurti Beowulf tipo klastérir atlikti pastarojo aplinkos lygiagretinimo
analiz, siekiant nustatyti Sios aplinkos skavimo paggumus.

2. Sukurti AK klastef naudojant SCore programinrang ir atlikti Sios
aplinkos analig, siekiant sukurti adaptuptlygiagretiyju skatiavimy
sisten.

3. Remiantis atlikta analize, pabiti aplinka, naudojatiia naup
lygiagretinimo technologij

4. Realizuoti pagilyta naup technologig integruojant GAMESS prograniin
paket Sioje aplinkoje.

5. I3plesti GAMESS galimybes naudojant bibliotekPI-2.

6. Pritaikyti sukurg aplinka realiems sk&iavimams, nustatant sprogstajm
medziag (TNT, TNP) molekuly elektronirés strukfiros ir virpesi spektn
ypatumus.



Mokslinis naujumas

1. Pasiilyta ir realizuota nauja lygiagretinimo aplinka,rkgali bati taikoma
kvantiniams-cheminiams ské&vimams, t. y. medZiagtyrimui ab initio
metodu. Sioje aplinkoje integruotas ir realizuotasketas GAMESS,
leidZiantis atlikti didehy iStekliy reikalaujaius molekuliy spekty
skakiavimus, lyginamus su eksperimentu.

2. Atlikta GAMESS programinio paketo modifikacija adapta SCores
klasteriy aplinkai.

3. Naudojantis MPI-2 biblioteka, sukurta programadi&nti atlikti klasteryje
tokio pat tipo skaiiavimus, kaip ir lygiagré&uoju bendrosios atminties
kompiuteriu — Cray T3E.

4. Talkant SCore lygiagretinimo apliak atlikti suctingi tiriamieji
skatiavimai, t. y. nustatyti molekuli elektronires struktiros ypatumai,
molekuliy geometrija, § svyravimy modos ir daZniai, Sualiintensyvumai,
izotopiniy spekty poslinkiai.

5. Pasillyta lygiagreioji aplinka, sudaranti galimyb modeliuoti ir atlikti
efektyvius lygiagr&iuosius skaiiavimus.

Tyrim y metodika

Apima lygiagréiyju skatiavimy efektyvumo ir suétingumo analiz, jvairiy
lygiagretinimo priemonj lyginamja analiz, siekiant kokybiSkai realizuoti
specifiniams sk&iavimams skirg aplinka.

e Lyginamoji analiz, uZtikrinanti sukurto klasterio pgjumy jvertinima,
oficialiai lyginant j su pasaulyje esaim klasteriy paggumais,
uzregistravusijduomen bazje http://clusters.top500.org/db

e Detali skatiavimy pajggumo analiz iStirianti dvi klasterio aplinkas:
Beowulf tipo ir SCores. gityrimy pagrindu taikyti NAS NPB etaloninius
testus, naudojamus superkompiutériklasteriy paggumuiivertinti.

e Lyginamoji analiz, kurios tikslas maksimaliai adaptuoti sukukiaste
kvantcheminiams sk&avimams ir jo aplinkoje idiegti molekuliy
elektroniniy strukiiry skatiavimo program@a GAMESS naudojanab initio
buda.

e Sprogstamju medZiag molekuly testiniy skatiavimy lyginamoji analiz
tiek Beowulf lygiagreioje aplinkoje, naudojant TCP/IP sockets ir MPI-1,
tiek ir SCores lygiagrgoje aplinkoje, realizavus MPI-1-PM technolagij
lygiagretiuju skatiavimy efektyvumui ir GAMESS programos pgiumui
ivertinti klasteryije.

e Sukurto klasterio lyginamoji analiz nustatanti pastarojo sk&vimy
efektyvuny, keiiant tinklo korty skatiy ir naudojanti SCore prograngis
frangos Trunking technologij

e MPI-2 bibliotekos taikymas GAMESS paketo veikimangipy klasteryje
efektyvumui tirti.

e Gauy skatiavimo rezultag lyginamoji analiz su kity autoriy skatiavimo
rezultatais, gautais atlikus skmivimus su pripaZintais superkompiuteriais,
ir su kity autoriy eksperimentiniais rezultatais.

Praktin é verté

Sukurtas asmenini kompiuteryy klasteris idiegus SCore programinirang.
Gauti rezultatai yra aktuad norintiems lygiagr&aja aplinka realizuoti SCore
programirés {rangos pagrindu.

Efektyvis lygiagretieji skaiiavimai atlikti naudojant patogesnr spartess,
lyginant su Siuo metu taikomomis, SCore aplinkogidgretinimo priemog
Vadinasi, siekiant padidinti klasterio produktyvaiim nasuna, duomen perdavim
AKK tinkle galima spartinti pritaikant Trunking teoologija.

Sukurtasis asmenini kompiuteriy klasteris leidZia vartotojui patogiai ir
efektyviai atlikti tiriamuosius skéiavimus pasirinkusab initio bida ir panaudojus
adaptuat skatiavimy program GAMESS. Gauti rezultatai aktde tiriant
sprogstamju medZiag molekuliy savybes irj spektrus.

Ginamieji teiginiai

o Nauja lygiagréiyju skatiavimy sistema - klasteris realizuota
kvantires chemijos tyrimams.

e GAMESS paketo galimyhi gauti MPI-2 bibliotekos pagrindu
iSpletimas  Zenkliai sumaZinantis iStekli naudojimy atliekant
sudktingus skatiavimus klasteriuose, dirb&inose Linux OS.



Klasterio patikimumo lygio patvirtinimas, lyginardu jame iSting
sprogstamju medziag molekuliy strukiiry ypatumus su paskelbtais
spaudoje kit autoriy darbais ir eksperimentrezultatais.

Sprogstamjuy medziag molekuly elektronirés strukfiros ypatum
(svyravimy mody, ju dazni, Suoly intensyvuna, izotopiniy spektn
poslinkiy ir molekuliy geometrijos ) nustatymaitas.
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Disertacijos apimtis

Disertacij sudaro 156 puslapiai, 45 iliustracijos ir 38 léége

Disertacijos strukira yra tokia:ivadas, keturi pagrindiniai skyriaiskaitant
teorirg apzvalg), darbo iSvados, literatos grasas, publikaaij sarasSas ir priedai.
Disertacija paraSyta angkalba.

Disertacijos turinys

Pirmame jvadiniame skyriuje aptariamas ir pagrindziamas disertacijos temos
aktualumas, nurodomi darbo tikslai ir §prendimo metodai, mokslinis haujumas ir
ginamieji disertacijos teiginiai. Pateikiamas aigtos mokslini publikacipy ir
pranesim konferencijosegasas.

Antrame skyriuje pateikiamas matematinis sprendziamo uZdavinio nmdel
supazindinama su kvantis chemijos tyrim metodais, kuriaisémési sprogstangu
medzZiag molekuliy matematiniam modeliavimui taikyti sk#&vimai.

Tred¢iame skyriuje apraSomas sprogstam medziag molekuliy tyrimui
naudojamas Lietuvos karo akademijoje sukurtas asstimekompiuteriy klasteris
TAURAS. Pirmoje Sio skyriaus dalyje apraSoma paosadklasterio Krimui
aparatig iranga ir klasterio veikimo principai. Antroje dayjpateikiama iSsami
apzvalga klasteryje naudotos SCore programifrangos, kuri yp& svarbi
disertacijoje iSkeltiems uzdaviniams egff. Taip pat pateikiami klasterio TAURAS
pajggumy lyginimai su kitais klasteriais, atlikus NAS NP&stus.

Ketvirtame skyriuje pateikti lygiagréiuju skatiavimy efektyvumui ir GAMESS
programos veikimuivertinti klasteryje, atlikti sprogstaju medziag molekuliy
skatiavimai Beowulf ir SCores lygiagéese aplinkose. ApraSomas atliktas
klasterio su SCore programifranga realizavimas, maksimaliai iShaudojant esamus
aparatinius isteklius ir realizuojant MPI-1-PM BEiunking technologj. Taip pat

aprasomos iSsgstos GAMESS paketo realizavimo problemos integntoja
klasterio TAURAS aplinkoje.

Penktame skyriuje pateikiami sprogstamju medZiag molekuliy tyrimy
skatiavimy rezultatai, gauti klasteryje. Sie s&aivimai, atlikti programa GAMESS,
integruota ir realizuota klasteryje, pareikalavaigl&ompiutering iStekliy, nes tai
netiesiniai matematinio modeliavimo uZdaviniai, estvi tiesiniy lygéiy sisteny
sprendim, susig su matrig elemeni skatiavimu, matrieg sandaugomis ir mattic
diagonalizavimu.

Siame skyriuje taip pat aptarti kitautoriy vieSai publikuoti moksliniuose
straipsniuose sk&avimy ir eksperimentini tyrimuy rezultatai, patvirtinantys
klasterio TAURAS patikimunpir atlikty skatiavimy tiksluma.

2. Sprogstamyjy medziagy matematinis modeliavimas

Sprogstamju medZiag molekuliy matematiniam modeliavimui buvo
panaudotas kompiuterinis paketas GAMESS integrustgsatobulintas klasterio
TAURAS aplinkoje. IS principo, tai netiesiniai matatiniai modeliavimo
uZzdaviniai. Pastarieji suvedamtiesiniy lygciy sisteny sprendim, toctl jie susig
su matrigy element, matriaq sandaug ir matrioy diagonalizavimo skaiavimais.
Sie uZzdaviniai labai sutingi ir reikalaujantys daug kompiuteriniistekliy, tockl
skatiavimams atlikti reikalingi superkompiuteriai arklasteriai.

Kvantcheminiai molekuliy tyrimai Hartrio ir Foko metodu

Hartrio ir Foko metodas — tai pats populiariausiaslekuliy ir atomy
elektronires strukfiros tyrimo nepriklausomelektromp modelis. Elektron bangire
funkcija — determinantas, sudarytas i$ orhitalirinciy ir sukinio dai.

Taigi molekués bangig funkcija:

®=(N) " (0 79 vl %0 ) 7 %) @
dia
vi=da: wi=¢p (2)

sukinires orbitats. Erdvines orbitaleg laikome ortonormuotomis.

UZdarosios sistemos Hartrio—Foko funkcija yra tikrioperatoriaus S?
funkcija su tikrine vertes=0. Atomo ar molekus energija gaunama suintegravus
pagal vig, elektrom erdvines koordinates ir susumavus pagal sukinovdinates

E=2Y (0, o)+ Y {200 [goo,) (00 |do o) 3)

i>]



SprendZiant suderintinio lauko metodu, optimizuajanerdvires orbitaliy
dalys, siekiant gauti ,geriausi vieno determinanto banginfunkcija variacinio
principo poZiriu. Variacin principa galima suformuluoti Sitaip: hamiltoniano
tikriné reikSme bet kokiai normuotai funkcijapp negali kiti mazesy uz maziausi

tikring hamiltonianoH reik3ng E,:

EOSE=<¢7*‘I:|‘¢ > (4)
Paprastai orbitat yra iSreiSkiamos kaip tiegirtinomy funkciju kombinacija
=3 4, ®)
arba matriciniu pavidalu k
Q=T (6)

¢iaT — (Mx N) matrica; m — baziniu funkejjskatius.
Matricos elementai vieno elektrono operatoriui yra

(0" [ ol )= En ")
p m

Em = (0m (1) 1o (1)) 8)(
Elektron; tarpusavio sveika apraSoma termais

) 9
* 1
(@[5 2o )= S 3m- Xk ®
p<q P4 m<n m<n
Matricos elementas
* * 1 -
Imn = [ ()00 ()=~ pm(u)on (v)ar,dr, (10)
y7i%
yra vadinamas Kolombo (Coulomb) integralu.
Matricos elementas
* * 1 o
Kinn = [ om()on (7)== on (1)om(v)ar,dr, an
uv
yra pakaitos integralas.
Pilna molekuts energija:
” ” 12)
E=YEm+ 2 dmn— 2 Kmn=D Em+ Y (mnmn— > (mnnm
m m<n m<n m m<n m<n

Bazinés funkcijos

Bazines funkcijos naudojamos molekuli elektronires strukfiros

tyrimuose.

Naudosime Siuos zZyimus:
F.xy,z- elektrono koordinas, ﬁa,Xa,Ya,Zcl — branduolio koordinas,
r=r-R,; Y, w(Q.) — normuota sferin funkcija (koordindgiy centras -

branduolys a).
Dekartires Gauso funkcijos (DGF):

P”" () =N (&0, ) k)x

(3= %) (y- W) (2 2 expl &+ B ). (13)
NP (&, ] k)‘(%f1 L ’ (14)
Y x )| @-pNEj-Eek-n!

Sferires Gauso funkcijos (SGF):
wSGF(Fa) =N SGF(QZI nl, m) X

R0, )exp(— r - anm (15)
sor B 25 % 22(2n+1)é;2n+1 % 16
N (et - ] 2@{(4n+2I+1} 4o
Sleiterio funkcijos (SF):
@ (F,) = N (&,n,1,m)x
=R (@, Jexd- £ - R)). a7)
SF _ n+% 1 2 18
NS (&,n,l,m) = (2¢) {(Zn)!} (18)

Harmoninio osciliatoriaus funkcijos (HOF):
@™ (1) =N "7 (&,n,1,m)x

X‘F _Iia‘l LHH% (ZfraZ)Y\,m(Qg ) ex[{—(_’,“? - rQa 2) (29)

nl ) (20)

NFOF (& n l,m) = (2)2° 5
ff(n +1+ 5]



1
1+=
gia L, 2 (2§raz) — Lagerio polinomas
Vietoje kompleksiny sferiniy funkciju galima naudoti realias sferines funkcijas

S e (Qr‘a ):

1 1
5(q+Lq—1)(—1)“ﬁ(\{m(Qg)+ oy Y—m(gn)) e (21)

Yo(Q, ), m=0
¢ia (q+1,g-1) — kompleksinis skaius (@+1)+(g-1); q=+1.

Daugiakonfigiraciniame metode atsisakoma nuo viendalelio artinitaip
atsizvelgiamai elektrom koreliacip. Daugiakonfigiracires sistemos bangin
funkcija sudaroma kaip tiesirkombinacija viendaleliame artinyje gausistemos
banginiy funkciju:

¥Y=>Co, 252

¢ia @, - vieno Sleiterio determinanto bangiunkcija.

Siuo atveju suderintinio lauko proagds metu varijuojami tiek
koeficientai C,, tiek ir koeficientai prie viendaleli atominiy funkcijy, iS kurig
sudarytas Sleiterio determinantas. Sis metodaslesija labai dideli kompiuterio
iStekliy, tatiau kai skleidimo nati yra daug,igalina apskaiuoti fizikiniy dydziy
vertes eksperimentinirezultat, tikslumu.

3. Asmeniny kompiuteriy klasteris

Lietuvos karo akademijoje sukurtam Klasteriui bupanaudota laisvai
platinama programiniranga ir mokomosios klés heterogeninhaparati@ iranga —
asmeniniai SMP kompiuteriai (po 2 centrinius praces kiekviename): 2 — AMD
1.2 GHz procesoriai, 8 =733 MHz Pentium Il prog&p5 — 800 MHz Pentium I
procesoriai ir 1 — 450 MHz Pentium Il Celeron preméai; du y turi 1024 MB
RAM (tiesiogires kreipties atminties), kiti — 768 MB RAM, visi {l#0 GB diskus.

Asmeniniuose kompiuteriuosgliegta standartin Red Heat 7.3 — Linux
operacit sistema (OS). Zemiau, 1 pav., yra parodyta TAURema ir 1 lentéje
— trumpa aparatés rangos specifikacija.

1 lentek. Asmenin; kompiuteri; klasterio specifikacija

Klasterio kirimo principai Panaudota turima aparatifranga

Mazgu skatius 16

Bendras procesariskatius 32

Bendras pagumas (GFlops) 30,96
Bendra atmintis (GB) 12

Bendra disko atmintis (GB) 320
Sujungimo technologija Fast Ethernet
Operacii sistema Linux
Operaciis sistemos iSptimas SCore
Lygiagretinimo programiéiranga SCore

Pagrindire taikymy sritis Balistika, medziag mokslas, kvanti

molekuliy mechanika, chemija

Visi klasterio kompiuteriai startuoja iS5 asmenistandzijy disky. Bendras
klasterio pajgumas yra 30.96 Gflops; bendra atmintis — 12 GBidbe disk
talpa — 320 GB. TAURAS uZregistruotas klastetop500 srasSe, tad jo
parametrus galima palyginti su kitais klasteridig [

Intel Express 460T switch

1 L
. e B LAN

(TR P B T M I [

aster node
|2XCPUI |2HCPUI |2xCPUI login node} 125CPUI
__di__d1i__1 (log )I___|_| I
00000

node node node node

Keyboard/mouse
Monitor

00000

1 pav. Asmeninikompiuteri; klasterio schema.

Visi asmeniniai kompiuteriai (AK) sujungtilokaly Fast Ethernet (100 Mb/s)
tinkla naudojant Intel Express 460T komutaordres; sritis privaiam tinklui yra
nuo 192.168.0.0 iki 192.168.254.0, ¢bdiekas negali i$ iSés tiesiogiai jungtis prie
Sio tinklo, taip uztikrinamas normalus darbas.

Klasterio valdymui naudojamas ,registracijos vardazgas“ su klaviata,
vaizduokliu ir pele. Kiti mazgai galidi be iSoriniy irenginy (be vaizduoklio,
klaviatiros ar pels), bet Siuo konkkgu atveju klasteris TAURAS yra sudarytas
kaip mokomoji klas, kur visi kompiuteriai yra ne tik klasterio mazgdiet
naudojami ir mokymo tikslams.



Klasterio jdiegimo procedira

Klasteryy idiegimas yra sudingas procesas, reikalaujantis wiltiniu apie
kompiuteriy architekfira, operacie sistem (0OS) ir tam tikras klasteri
technologijas. Sudinga procedra yra klasterio aparatis {rangos technologij
integracija, nes jungiant sistgmversijas atsiranda komponenttarpusavio
priklausomyls. Suctingiausias yra nehomogeniniklastery kirimas i§ esamos
aparatirs jrangos. Konstruojant tokio tipo klasterius pagnmslivaidmuo tenka
lygiagretiesiems ska&iavimams naudojamai programirigdngai.

Klasteris TAURAS sukurtas panaudojus SCore programirang,
pasirinktai operacinei sistemai panaudojus tinkdaila iS internetinio puslapio:
http://www.pccluster.org/score/dist/pub/

SCore sistemddiegiama iS Saltinio dviemtdais — pasirenkant reikiamus
komponentus individualiai arba El@liegimoirankiu.

Idiegiant individualiai pasirinktas programgijrangos komponentes, i$ pragZzi
i visus mazgus i ,pagrindin“ mazg idiegiama pasirinkta Linux operaés
sistemos versija, o tik po {diegiama SCore prograngifranga.

Nusprendusidiegti klaster EIT jrankiu, hitina idiegti Linux OS tiktai i
Jpagrindin® mazgy. Kitiems mazgams Ogliegiama automatiSkai. Elfdiegimo
biidas turi grafifiinstaliavimo vadoy, tokiu bidu galima stedti visa proces, be to,
tuo p&iu metu galimajdiegti iS karto 4 mazgus, téldidiegimas ir konfigracija
uZtrunka trumpiau.

Klasteriui TAURAS i$ 16 kompiutegi sukurti reikjo 17 kompiuteny. Taiau
idiegiant SCore programgnirang klasterio pagrindinitinklo kompiuteriu buvo
paskirnktas vienas i skaiojamyju mazgy, tockl uZzteko ir 16 kompiuteti.

Real World Computing Partnership (RWCP) projektas

Klasteris nuo tinklo kompiuterizuptdarbo viet; skiriasi: saugumu, sistemos
administravimui ir lygiagréiy uZzdu@iy paleidimui naudojama programitfeanga.
Asmeniniy kompiuteryy klasteriai gali fati efektyviai panaudoti, jei programin
franga visiSkai panaudoja aparésinirangos architekta. Tod:l labai svarbu
pasirinkti lygiagretinimui tinkarp programir irang.

Klasteryje panaudota SCore prograéniranga buvo kuriama ir tobulinama
Japonijoje RWCP nuo 1992 m. iki 2002 m. Siuo métperduota PC Cluster
konsorciumui [2].

Applications (ez. PAPLA: Parallel Protein Information Arslysis, |
pRIV A paralle]l diesel engive smualator, |
PO+ and aFeal-Time Power Grid Simulator)
SCASH MPICH-SCore | s E
SCere-D Global Operating System =
PRI
PSS ke etn Pl B yrinet Fli/Ethernet FLLUODT
; FMIE thernet Socket Linuz| -
PSS b et PMJ"!‘;_I[ant ey UDE/P g E
driver dtaver a5
Myrinet NIC b .
e —— Ethernet HIC B
=

2 pav. SCore sistemos progra@siirangos 5-0ji versija.

SCore sistemos programiis jrangos architektiira

SCore sistemos prograniifranga integruota Linux OS iS esrés neketiant
OS branduolio, bet iSptant jo galimybes papildomos tvarkykl integravimu.
Klasteriai su SCore programinganga komunikacijai naudoja PM Il greit
biblioteka, skirta spartinti duomew apsikeitina. PM Il didina duomen srauto
pralaidum ir mazina gaiSaties laik tokiu bidu didindama klasterio darbo nagum
SCore sistemos programiniranga palaiko ir sujungia skirting aparatigs
architektros tipy tinklus.
2 pav. pavaizduota Score sistemos prograsinangos veikimo schema:

e Zemiausiame lygyje yra komunikagipiblioteka PM.PM Il tvarkyklés
Myrinet'ui, Ethernet’'ui, UDP, Shmem.

e SCore-D vartotojo lygio pagrindié operaciyj sistema, leidzianti naudoti
klasterio iSteklius. Score-D pagalba daugiaprodespsisteny klasteriai,
heterogeniniai klasteriai palaikomi taip pat gekaip ir homogeniniai.
Score-D palaiko programpertraukiny registravim, todl visos vartotog
programos galiiiti nutraukiamos ir ¥ sekmingai gsiamos toliau.

e SCASH uztikrina paskirstytos bendrosios atminties nainapj PM I
pagalba.

e MPICH - tai MPI biblioteka, naudojanti PM.II



e MPC++ programavimui skirta aplinka su C ++ bibliotekom&core-D
paraSyta MPC++ pagalba.

Trunking tinklo technologija PM/Ethernet

SCore programés irangos diloma Trunking

technologija yra labai efektyviai taikoma klasteri
| - | aplinkoje, kur pastaroji sprendzia vienis
¥ i

ity svarbiausi Sios aplinkos fitkumy — sumazia
duomem perdavimo gaiSaties laik palaiko auk®t

PM/Ethemat || PM/Ethernet tinklo pralaidum sucktinio tinklo pagalba.
Transmission | Recaption Trunking technologijos tvarkykt darbas

schematiSkai pavaizduotas 3 pav. Taikang Si
technologiy galima padidinti klasterio skdavimo
pagguma, iSpletiant kiekvieno klasterio mazgo
tinkla iki 4 tinklo korty. PraneSimo perdavimo metu
sistema pati parenka automatiSkai tinklo &diftK),
paketia jos tinklo adres { aparatigs irangos
prieigos kontrals adres (MAC adres), kreipiasi ir
pateikia praneSim TK‘os tvarkyklei. PraneSimo

3 pav. Trunking tinklo technologijos,priemimo  metu tinklo tvarkyld MAC adresus

veikimo schema sufSiuoja ir sutikrina gautpranesim eile.

NAS lygiagretieji testai

Numerical Aerospace Simulation (NAS) lygiagretiefaloniniai testai, tai 8
programos, skirtos superkompiuteii klasteriy paggumamsgyvertinti. Jie iSmatuoja
viskg apimani sistemogrengini. NPB programos skirstomg%lases: S, W, A, B, C
ir D, kurios skiriasi testavimui skirttduomem dydZiu. Klag S naudoja maziaugio
klasz D didZiausi duomem dyd. NAS testai yra dvigj tipu — branduolio arba
taikomieji testai, priklausomai nuo toa kestuoja: centrinproceson, atmini ar
tinkla. Branduolio etaloniniai testai yra numatyti Lin@@S branduoliuijvertinti.
Taikomieji etaloniniai testai daugiau skirti CPURAM panaudojimui tirti.

Klasteryje TAURAS buvo atlikti 5 iS slomy 8 NAS NPB 2.3 versijos tast
Zemiau, 4 pav., pateikiami LU etaloninio testo deztai, grafiSkai pavaizduoti ir
palyginti su Zinom superkompiutet rezultatais.

10

LU (Class B)

100000

10000

v

—+—RWC PCC2
—=— RWC Alphat
IBM BP{F25C)
: —&- Cluster TAURAS
100 -+ H

GCray T3E-900
——SGI Origin 2000-195
—a—Hitach SR2201

——NAS Expanded Linux Cluster
—=—UCI AENEAS PII Linux Cluster

Mops/sec ss

10

1 10 100 1000
#of PEs

4 pav. Klasterio TAURAS NAS NPB skaiimy rezultatai sprendziant LU (klas
B) testudr zinomy superkompiuteyi yra i [2].

Atlikti testai patvirtina, kad kompaktiSkas, sulastiS ribotos galios aparaim
irangos AK klasteris, naudojantis SCore prograsiitangos sistem gali bt
platiai naudojamasivairiose srityse. Tokio tipo klasteriai, kaip TAURBA gali
konkuruoti su Zinomais komerciniais klasteriaipasiekti gey rezultat;.

4. AK klasterio naSumo tyrimas

Klasterio naSumo tyrimas, siekiant realizuoti kégistkuriame galima ity
maksimaliai iSnaudoti esamus iSteklius &urja procedra, reikalauja daug Ziqiir
gekejimy.

Vienas i$ Sios disertacijos tiksl— parodyti, kad naudojant klastegri
sistemoms SCore programinrangi, kurioje yra speciali komunikacijai skirta
programa PM lI, galima naudoti giai paplitusius tinklus, tokius kaip Fast Ethernet
ar Gigabit Ethernet, ir pasiekti au$ezultat; lyginant su kitais superkompiuteriais,
ka rodo NAS NPB etaloniniai testai.



GAMESS paketas

Yra Zinoma ne maZzai programar program kompleks;, skirty ab initio

skatiavimams. Populiaregs: Gaussian 94, Gaussian 98, Jaguar, Spartan, Qchem

Insightll, Discovery ir HyperChem. Tyrimams atlilgasirinktas GAMESS paketas,
nes jis yra laisvai platinamas ir vartotojas galitgkyti iSeities kod pagal
poreikius. Naudojant GAMESS progranpaket, teorinius tyrimus galima atlikti
taikant Siuos metodus:

1. Hartrio ir Foko (RHF, UHF, ROHF, GVB).

2. Perturbacij (Cl, MP2) bangini funkcijuy patais apskatiavimui.

3. Tankio funkcionalo.

4. Pusempirinius MNDO, AM1, PM3 RHF, UHF arba ROHF.

Be skatiavimy, Siais pagrindiniais metodais GAMESS paketu otirojama
tiriamosios molekws geometrija, t. y. surandamas stabiliausias mabdskdarinys,
pilnoji molekuks potencia energija ir pan. Taip pat galinpzertinti dariniy spektrus
ivairiy bang ilgiu diapazonuose.

Paskirstytosios atminties gsaja

GAMESS lygiagretusis kodas naudoja paskirstosinsrdites gsap (DDI —
Distributed Data Interface). PraneSimams perduotaSaja naudojasi zemo lygio
komunikaciniais protokolais: SHMEM, TCP/IP ar MPI-1

Kvantinés chemijos programinis kodas GAMESS pakete yrairédsknuo
praneSim perdavimo funkcij. Visas praneSim perdavimo programinis kodas yra
suraSytas tam tikroje rinkmenoje, kuri, transliunbjprogramin koda | masinin, yra
naudojama kaip DDI (paskirstytosios atminties) ibtielka. Kiekvienos funkcijos
pavadinimas paskirstytosios atminties bibliotekmj@sideda DDI raighis. Taip yra
lengviau atskirti kvantini uzdavini skatiavimo kody nuo paskirstytosios atminties
bibliotekos funkciy, naudojam lygiagretiojo skatiavimo metu.

DDI bibliotekoje p&ios svarbiausios funkcijos yra Sios: DDI_CREATE,
DDI_PUT, DDI_GET, DDI_ACC ir DDI_DESTROY. DDI_CREAH ir
DDI_DESTROY funkcijos sukuria arba sunaikina glabsibs atminties matric
Globalioji atmintis — tai bendroji atminties sritigisiems skaiiuojamiesiems
mazgams, toliau — SM, kurie sudaro lygiaiu@ sistem. Sios atminties
apdorojimo trys pagrindés funkcijos yra DDI_GET, DDI_PUT ir DDI_ACC.
DDI_GET funkcija nuskaito atminties elemento gerd DDI_PUT funkcija yra
naudojama duomenimgrasyti { pasirinktja bendrosios atminties grit Prie
pasirinktos bendrosios atmintiesteks verts galime pridti kitos lasteks reikSne
pasinaudgj globaliosios atminties tvarkymo funkcija DDI_ACC.

Superkompiuteryje Cray T3E, DDI biblioteka naudofai masinai sukurtos
SHMEM bibliotekos praneSimperdavimo funkcijomis. Si DDI bibliotekos versija
vadinama DDIT3E. Cray tipo superkompiuteryje SHMHibliotekos praneSim
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perdavimo funkcijos yra realizuotos ir specialigitgkytos Sio tipo masSinoms, téd
didZziausia GAMESS paketo sk&ivimo sparta pasiekiama, kai jis naudoja DDIT3E
biblioteka.

SMO M1 =10 SM1
GAMESS FCAMESS S
GAMESS | | oamess (] Thatarima
.(: DDl [ DDI
Laolkalion Lolkalion
DDI 4 [~ DDI a?rrﬁntﬁ I;l a?rrﬁntﬁ
Lolkaliog Lolkaliog:
_.a?n_ﬁnﬁ _y‘Q_.atgun_t;s u procesas [ /pmcesas 1
]|_ D/'/ | GAMESS GAMESS | Cnomern
I ) | B _DDI_ﬂt_ I _D_DI_ S8TVISAs
Bendroji Bendroji S Globaliogi | |
I atrmintis atrets | I | atmintis atrnintis |
. g N |
procesas [ procesas 1 procesas 2 procesas 3

(a) (k)

5 pav. GAMESS programos veikimo modeliai: (a) kAl Bysaja naudoja SHMEM
biblioteky; (b) GAMESS programos veikimo modelis kompiutklasteryje.

5 a pav. vaizduoja GAMESS programos dyiproces mode| ir parodo,
kaip bendrosios atminties bibliotekos DDI_GET fuijikc nuskaito atminties
~porcija* iS bendrosios atminties sritiesSM viding atminf. Kai skatiuojamajame
mazge 1 (SM 1) GAMESS programa nusprendzia, kadrgéia duomen i$
globaliosios atminties, ji iSkviga DDI_GET funkcij. Si funkcija nustato, kuriame
SM Sie duomenys yra. Tai palengvina GAMESS progsarpmjektavim, nes
programos lygmenyje nereikia Zinoti, kur tie duoyegra ir kaip juos iS ten paimti
arba juos ten patl. Visa tai atlieka DDI bibliotekoje eséios funkcijos.

Kompiuteriy klasteriuose éra SHMEM praneSim perdavimo bibliotekos.
Norint naudoti globalja atming, batina galimyle pertraukti skaiiuojamaji proceg
nutolusioje masinoje, kadtaty galima atlikti skaitymo ar raSymo operacijas
globaliojoje atmintyje. Siai problemai iSggti klasteriuose buvo pasirinktas dviej
procest modelis. Grafinis Sio modelio vaizdas parodytdspav.

Vienas procesas, pavadintas ,skadjamuoju”, valdo GAMESS programos
lokalia atmini tame skaiiuojamajame mazge. Antras procesas, pavadintas
.duomeny servisu“, valdo globaliosios atminties gakuri yra tame pdame
skatiuojamajame mazge kaip ir ,skaiojamasis* procesas. Sis antrasis procesas
susikuria kartu su ,sk&iuojamuoju” ir ,miega“ tol, kol gauna duomerskaitymo
uzklaug. 1S 5 pav. matome, kad ,skaiojamasis“ procesas yra visiSkai atskirtas
nuo globaliosios atminties tvarkymo serviso ir mielnezino” apie tiikius. Tik
operacig sistema pristabdo sk#iojamji proceg tam tikram laikui, kai yra
iSkvieciama DDI funkcija. Atminties apsaugojimo funkcijeatizuota kuriant viep



»2duomeny serviso“ procegvienam ,skatiuojamajam” procesui ir leidzia veikti tik
vienam ,duomeu serviso“ procesui vienu metu.

GAMESS paketo integravimas klasteryje

GAMESS paketo integravimas SMP tipo klasteriuosaudojaciuose
specifirg lygiagretinimui skirg aplinka, yra sudtingas, nes DDI vartojimas
paskirstytos atminties (viette ar globaliosios) tiesiogiai sussj su klasterio
architekfira (aparatine jranga) ir naudojamomis lygiagigju skatiavimy
bibliotekomis. SchematiSkai DDI veikimo principavaizduoti 6 pav.

GAMESS
[
| Distributed Data Interface (DDI) |

|
Local Implement@ No local

(SHMEM) ( MPI-1 }(_ TCP/IP) { MPI-2 ) (Hardware) (SCore system)

6 pav. GAMESS paketo DDjsajos veikimo schema.

Lokalus GAMESS lygiagretusis kodas naudoja paskivsios atminties
sasap (DDI — Distributed Data Interface), be pakeitirpraneSimams perduoti Si
sasaja naudojasi Zzemo lygio komunikaciniais protollsSHMEM, TCP/IP, ar
MPI-1.

Nelokalus GAMESS lygiagretusis kodas taip pat ngaugmskirstytosios
atminties gsap (DDI), bet su padarytais pakeitimais, kustandartinis GAMESS
paketas neturi.

Siekiant paspartinti lygiagé@iosius skaiiavimus klasteryje, panaudota
SCore sistemos programiriranga ir sumazintas duomegmperdavimo gaiSaties
laikas.

Beowulf aplinkos naSumo tyrimas

Beowulf tipo klasteriuose GAMESS programa gkaiimams atlikti naudoja
MPI-1 bibliotekas, tai yra ,local* DDI integracijgpalaikanti litinas komunikacij
operacijas. Kadangi TAURAS sukurtas naudojant LirD$, galime asmeninius
kompiuterius panaudoti ir kaip Beowulf tipo klagtédoredamiivertinti skagiavimo
laiko priklausomykh didinant CPU ska&iy Beowulf aplinkoje, atlikome
trinitrotulolo molekués testinus skaiavimus HF artinyje 6-31G* baje.
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7 pav. Klasterio uzduoties atlikimo laiko pagéginho priklausomyb nuo CPU skaiiaus,
tiriant trinitrotolueno molekws elektronim struktirg HF artinyje (6-31G* baz). Punktyrire
linija yra uzduoties atlikimo laiko pagreéjtmo tiesire priklausomybk nuo n, iStisia linija —
klasterio TAURAS rezultatai.

Testavome dvigj procesoms 9 mazgus (2xCPU 733 MHz). Klasterio
uzduoties atlikimo laikas maja lyginant su laiku vienam CPU, padalytu i&ibo
iSspesti ta patia uzduof laiko sun CPU, beveik tiesiSkai kaip panaSiose gsg
[3]. Zinoma, fizinis tinklo pajgumas klasteryjeétina susisiekimo greit toc!
negalima pasiekti tiesinio pagrgiino rezultato (7 pav.).

w-Our Cluster
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8 pav. Linpack etaloninio testo tiegmsistemos sprendimas (n = 25000). Rezultatai kit
superkompiuteri yra is [4].



LINPACK etaloninio testo ska&iavimai, atlikti klasteryje TAURAS, leido
palyginti ji su kitais superkompiuteriais. Buvo sgta 25000 edls tiesire lygciy
sistema (8 pav.). Sis etaloninis testas nustatokals kablelio operadij per
sekund greif. TAURAS atlikto uZzdudt per 2080,77 s ir buvo pasiektas — 5 007
Gflops paggumas. Sis rezultatas yra aukStesnis negu IBM RB/6GP2
superkompiuterio, nors klasterio kaina yra deSingtinkarty maZesa nei
superkompiuterio IBM RS/6000 SP2.

Skatiavimai su IBM RS/6000 SP2 superkompiuteriu su 4gaés ir 512
MB tiesiogires kreipties atmintimi rodo, kad analogiSkos uZdsoktiasteryje yra
iSspestos beveik 25 kartus gsgu. Ta&iau rezultatas gali i ir kitoks, nes
klasteris yra panaudotas kaip ,asmeninis“ kompisitey SP2 yra daugelartotoj;
aptarnaujantis superkompiuteris.

SCore programinés jrangos naSumo tyrimas

Klasterio naSumuitaka turi ir naudojamo tinklo pagumas. Tod SCore
programi jranga klasteryje TAURAS buvo pasirinkta¢l dkomunikacijoms
naudojamos papildomos PM II tvarkgg| nes ji pagreitina duomempsikeitim tarp
skatiuojamyjy mazg.

Atvirojo kodo GAMESS paketas suteikia galimydttlikti pakeitimus, pritaikant
ji individualiai aplinkai. Todl, norint nustatyti sprendimo laiko priklausoreyhuo
CPU mazg skatiaus klasteryje TAURAS panaudojant MPI-1 SCorerdqli buvo
padaryti pakeitimai GAMESS pakete ir atlikti te@inskatiavimai HF artinyje, 6-
31G* bazje. SCore programéis jrangos naSumuivertinti ir palyginti tie patys
skatiavimai atlikti ir Beowulf aplinkoje naudojant komikacin protokoh TCP/IP.
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9 pav. Skaiavimo laiko priklausomyb nuo mazg skatiaus Kklasteryje, (a) tiriant
trinitrotolueno  molekws elektronig strukirg (HF artinys 6-31G*bagz); (b) CPU
naudojimas abiejose aplinkose.
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9 a pav. parodyti gauti rezultatai atliktus teshlsejose aplinkose. Buvo
pasiekta panaSi ské&vimy sparta, nes skaavimai HF metodu gali i atliekami
keliais kudais, atsizvelgianti tai, kuriuos klasterio i6teklius siekiama naudoti.
Tiesioginis HF ska&lavimo metodas iS naujo apskabja integralus kiekvienam
kartojimui, ir atskiri mazgai tikivertina daugiacentsi integral; blokus, tad Siam
metodui reikia labai daug CPU ir RAM iSteklitocl pasiekiamas labai geras CPU
naudojimas, kas parodyta 9 b pav.cia skafiuojant Siuo metodu tinklas yra
neapkraunamas 9 a pav. Tad parenkantisk@aino metod reikia Zinoti, kaip jis bus
atliekamas klasteryje ir kakiStekliy jam reilés.

MEL-1 (SCore)
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1™
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10 pav. Skaiavimo laiko priklausomybnuo mazg skatiaus klasteryje, tiriant trinitrotolueno
molekués elektronig struktirq (HF+MP2 artinys, 6-31G*bag).

Panaudqj trikdZiy teorip (MP2), ivertinome klasterio pégumus SCores
aplinkoje. MP2 metodas yra plai taikomas kvantigje chemijoje siekiant gauti
tikslia informacip apie molekuli kinetine energij ir infraraudonuosius spektrus.
MP2 gradientas buvo parinktas kaip etaloninis sestatl, kad algoritmas vykdo
dideli kiekj vietiniy ir tolimy paskirstyts duomem operacii.

Skatiuojant HF+MP2 yp& apkraunamas tinklas, bet gauti skaimo
rezultatai rodo, kad Beowulf aplinkoje GAMESS skaiimai vyksta spdiau nei
SCore aplinkoje (10 pav.). Taip yra ¢hckad SCore programiénranga visug mazg
atsistus procesus laiko vykdé&aisiais, tai ¢tina skagiavima nepriklausomai nuo
greitesnio tinklo susisiekimo SCores sistemoje. vBdb aplinka jvertina teisingai
GAMESS paketo veikimo modelpadalindama procesiuskatiavimo ir ,duomemy
serviso” dalis, tod skaikiavimai atliekami daug spéau.

Lygiagrediyjy skai¢iavimy spartinimas

Lygiagretiesiems sk&iavimams vienas iS svarpi veiksniy yra tinklo
pralaidumas, nes klasteriuose keli iSvien dirbaptysesoriai, vykdydami uzduotis,
turi sugelbti kaip galima graiiau susisiekti ir apsikeisti informacija. Tad
lygiagretieji skadiavimai klasteryje TAURAS buvo atlikti iSpteant GAMESS



paketo veikimo principus klasteryje ir naudojanto®&Caplinkos technologijas tinklo
pajggumui didinti.

Tinklo programin ésjrangos s1saja

Kadangi tinklas yra vienas iS5 kompongrdasterio pajgumui didinti, tad,
siekiant paspartinti sk&iavimus klasteryje TAURAS, buvo panaudota SCores
lygiagretioji aplinka, realizuota MPI-1-PM technologija, iaktanti patikim, ir greita
duomenm susisiekim, vietojejprastai naudojamo TCP/IP.

Trunking tinklo technologijos jvertinimas

Siekiant padidinti pralaidugntinkle, SCore sistemos programifmanga silo
naudoti Trunking technologij apjungiagia daugialyp tinklo korty tinkla { viena.
Siekiantjvertinti klasterio TAURAS pagumo priklausomyd nuo tinklo, klasteryje
buvo panaudota ivertinta Si technologija.

NAS NPB testai parodo Trunking technologijos efektya. Klasteryje
trumpsja testo atlikimo laikas, kuris tiesiogiai susijsu persiwiamos informacijos
greiiu, ir didéja skatiuojamieji klasterio pajgumai (Mops/sek.). 11 a pav.
parodyta, kaip keiasi nuo panaudgttinklo korty (TK) skatiaus testo atlikimo
laikas, taip pat klasterio gajumai 11 b pav. Sie rezultatai nejjamai patvirtina
tinklo itaka klasterio darbui. NPB testui atlikti buvo naudojasrintel EEP-RO100 ir
3Com 3C905B tinklo kortos.

LU (klasé B) LU (klasé B)
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11 pav. NAS NPB testo LU kéasB(102x102x102) realizacijai naudojant skirtingkatiy
TK: (a) laiko priklausomyd nuo TK skaliaus, (b) slankaus kablelio operagiatlikimo per
sekund pajegumy priklausomyb nuo TK skaiiaus klasteryje.
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HPL testas

HPL testas sprendZia tiesim eilés lygeiy sistema. Sis testas nustato
lygiagretiosios sistemos pgjum atliekant slankaus kablelio operacijas.

HPL performance results on a two node TAURAS
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12 pav. HPL testo rezultatai klasteryje TAURAS mgauat Trunking technologij

Atliekant LINPACK test, jtaka turi tinklo paggumas, tod ta pai test
atlikus klasteryje TAURAS, naudojant Trunking teologija Fast Ethernet ir
Gigabit Ethernet tinkle, buvo gauti skirtingi retathi, grafiSkai pavaizduoti 12 pav.

HPL testai atlikti su dviem dviprocesoriniais kiexsd0 TAURAS mazgais.
Kiekvienu atveju atliktas HPL testas didinant dixg sistemos efl nuo 2000 iki
10000. Rezultatai rodo, kad naudojant Trunking nebdbgija klasterio pajgumas
yra 5 % didesnis lyginant su testo atlikimu papralgidu, o naudojant Gigabit
Ethernet tinkd ir tinklo kortas Intel PRO/1000MT pajumas padigja 13 %.

Sis rezultatas galiti paaiSkinamas tuo, kad HPL etaloninis testasdigai
susigs su tinklo naudojimu, tad geresnis tinklo pralams ir sumaZintas
skatiavimy informacijos apsikeitim gaiSaties laikas leidzia klasteriui atlikti
daugiau slankaus kablelio operagier sekune

MPI-2 klasteryje

Tiriant sukurto klasterio naSum buvo naudojama GAMESS programos
versija Beowulf tipo klasteriams ir sukompiliuotaogramos versija, pritaikyta
SCore aplinkai. Tyrim rezultatai parogl kad specifidase klasteri aplinkose



skatiavimams taikant GAMESS paket atsiranda sunkum Kompiuteri
klasteriuose GAMESS programos DDlasaja sukurta naudojantis MPI-1
bibliotekomis. MPI-1 standartas nenumato globatissiatminties tvarkymo
galimyhkes, tad DDI bibliotekoje globaliosios atminties tkymo funkcijos yra
Jperdarytos® naudoti MPI-1 standarte numatytomisanaSiny perdavim
funkcijomis. ¢l Sios prieZasties klasteriams pritaikytas GAME@8gtas susikuria
po du procesus tam fam skatiuojamajam mazgui. MPI-2 standarte jau yra
numatytos globaliosios atminties tvarkymo funkcijogaigi naudojantis MPI-2
bibliotekomis, & dvieju proces vienam procesoriui iy galima iSvengti, @&au
kuriant DDI sisaj, MPI-2 standarto dar nebuvo.

Siekiant paspartinti klasteryje TAURAS lygiagngosius skaiiavimus, buvo
panaudotos MPI-2 standastibiblioteka ir SCore sistemos aplinkos MP 11 ypaityb
MPI-2 susisiekimo bibliotekos palaiko vienaSslisisiekimo sraat kad ity galima
pasiekti tolimy atminties prieig (RMA). Programavimo modelio funkcionavimas
panaSus naudojam bibliotekos SHMEM, kurios pagrindu dirba Cray T8Etema,
nes SHMEM bibliotekos klasteriuoséra, pritaikyta MPI-2 biblioteka.

GAMESS lygiagretusis kodas buvo realizuotas suwigtatiavimo procesu
vienam centriniam procesoriui. Buygyvendintas MPI-2 standartis bibliotekos,
globalios atminties valdymas, ko klasteriuose DEindartas nedéar Tokiu kbidu
buvo iSpéstas informacijos persiuntimo standartas, kurisatino proces skatiy
vienam centriniam procesoriui.

Cia panaudotos tokios MPI-2 funkcijos:

e MPI_Win_create: Kolektyvinis informacijos srautaskuriantis bendrosios
atmintires bufei.

e MPI_Get, MPI_Put: Duomen nuskaitymas nuo bendrosios atmiasin
buferio.

o MPI_Win_fence: Vykdo kolektyviginformacijos srauto sinchronizagij

Reikalavimai lygiagre€iyjy skai¢iavimy klasteriui

PrieS atliekant realius tiriamuosius skavimus GAMESS paketas suteikia
galimyke patikrinti reikiamy iStekliy porei suplanuotai uzduai atlikti. Tam tik
reikéty lygiagretiyju skatiavimy klasteryje pateiktivesties faid, apibézta grupsje
$CONTRL ,EXETYP=CHECK". Si eilut nurodo, kad reikia apskdiloti jvesties
skyriuose numatytoms uzduotinsykdyti reikiamus isteklius, patikrinti ifvertinti
skakiavimams pateiktus duomenis. Sisidas, kuriuo nustatomitini iStekliai
lygiagretiems sk&iavimams atlikti, yra labai patogus pradedant nstijiamuosius
darbus, nes padeda iSvengti pasitatkaklaidy ir neatitinkaiy klasterio pajgumo
uzduaiy. Kadangi iStekli poreikis tiesiogiai priklauso nuo skavimams
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pasirinkty metod; ir baziniy funkciju rinkiniy tokiu bidu galima iS anksto suzinoti,
kiek ju reikés. Atliekant patikslintuosius skaavimus ar sprendziant modelin
uzdavin a priori galima Zinoti klasterio mangskatiu bei suplanuoti daxpapimi.
Tokiu badu ir yra sudaryta 3 lentel

3 lentek. GAMESS paketo reikalavimai klasteriui TAURAS.

. Baziniy . Reikalinga Mazg, skatius
Baz fju sk. Artinys RAM (MB) | (CPU-2GB RAM)
TNT skaiciavimai
6-311G(3d,1f,3p) 716 HF + MP2 7 320 4

6-311G(3d,1f,3p)

s 785 HF + MP2 8 776 5
6-311G(3d,17,3p)
+diffsp, +diffs 785 HF
T7V (30.17.3p) 732 HE+ MP2 7648 5
TZv(3d,1f.3p) 801 HF + MP2 9128 6

+diffsp,+diffs

Modelinis uzdavinys

903 HF + MP2 113 608 66

1290 HF + MP2 492 496 224

5. Gauty rezultaty analizé

Skaiciavimy rezultatai didinant baziniy funkcij y skaiciy

Ivertinant  klasterio skdéiiavimy paggumus buvo atlikta pilnas
sprogstamosios  2,4,6-trinitrotoluene  molekul paramety  skatiavimas,
atsizvelgian{ simetrip (Cy).

Skatiuota Hartree-Fock metodu naudojant bagzirfunkciju aibg: 6-
31G(1d), 6-311G (1d), 6-311G (2d), 6-311G (2d+1f), 6-311G (3d+1f) ir 6-
311G’ (3d+1f+3p).



Atlikti skaiciavimai AKK TAURAS paroa¢, kad didinant bazini
funkciju skatiy, atliekamy skakiavimy apimtis di¢ja, nes jiems atlikti reikia
vis didesni; klasterio iStekl. Gauti tyrimy rezultatai ir skaiavimy trukme, tiriant
2,4,6-trinitrotoluene molekeg) pateikti 4 lentelje.

4 lentek. Klasterio TAURAS ské&iavimo laikas SCore aplinkoje atliekant
2,4,6-trinitrotolueno molekdk geometrijos optimizavignHartree-Fock artinyje
ir didinant bazini f-jy skakiy. Efektyvumas tirtas panaudojus 9
dviprocesorinius mazgus.

. Dipolinis |Skatiavimy laikas
Baz ??j'g&l E:T-\'/*_F’ mcIJ3 m., min val.

6-31 G*(1d) 250 -880.117 1.759 146.9 2.45
6-311 G**(1d) 319 -880.326 1.785 247 .4 4.17
6-311 G**(2d) 415 -880.365 1.702 555.( 9.24
6-311 G** (2d+1f) 575 -880.406 1.713 1511.7 25.2(
6-311 G**(3d+1f) 671 -880.426 1.727 5349.§ 89.14
6-311 G**(3d+1f+3p) 716 -880.432 1.716 6773.7 112.9

Atlikus skatiavimus ir panaudojus skirtingbaziniy funkciju derin nuo 6-
31 G* (su poliarizaciamis d funkcijomis antro periodo elementams i$ viso 250
bazinyy funkciju) iki 6-311 G** (su dviem poliarizacémis d funkcijomis antro
periodo elementams) plius vieh&unkcija ir difuziness ir p funkcijas antro periodo
atomams bei difuzines funkcijas vandenilio atomdi®iziso 770 bazini funkcijy),
galime daryti iSvagl kad su palyginti mazu klasteriu TAURAS, integrav&Core
lygiagretinimui skiry programir irangi, galima atlikti visus #tinus molekuts
tyrimui skatiavimus Hartree-Fock lygmenyje. Téddgalima tvirtinti, kad AK
klasteris, leidziantis atlikti Siuolaikinius kvamgeminius tyrimus, yra gerai
pritaikytas medZiagotyros uzdaviniamsespbi.

2,4,6-trinitrophenolo molekulés tyrimas

Siekiant patvirtinti naujai sukurtos lygiagies aplinkos patikimum
Siame skyriuje pateikiami klasteryje TAURAS atlikisprogstamju medziag
molekuliy tiriamyju darty skatiavimy rezultatai, kurie palyginti su kit autoriy
gautais ir vieSai publikuotais tiek skmivimy, tiek eksperimenmt rezultatais.
Skakiavimy rezultatai patvirtina, kad realizuotas klasteriskd sprogstamju
medziag tyrimui.

16

Klasteryje TAURAS tirta 2,4,6-trinitrophenolo nmadulk. Tyrimy tikslas —
iSsiaisSkinti NQ grupiy itaka. Gauti skatiavimo rezultatai palyginti su eksperimentu
ir P. C. Chen skaiavimy rezultatais [5]. Surasti HF/6-31* metodu TNP
molekuks: rySi ilgiai, kampai, dihedraliniai kampai, dipolinis mentas ir
energija yra pateikti lentese (5 lenta). 2,4,6-TNP molekuds geometrija buvo
optimizuota.

5 lentek. 2,4,6-trinitrophenolo molekes pusiausvyros rygiilgiai (A) nustatyti HF/6-31G*
metodu klasteriu TAURAS ir palyginti su P. C. Chaksperimentu [5],[6].

. HF/6-31G* .
Rysys HF/6-31G (pakeista bsena) Eksperimentas HF/6-31G*
[5] 5] [6]
Cc1l-Cc2 1.410 1.416 1.412 1.413
C2-C3 1.382 1.382 1.373 1.378
C3-C4 1.372 1.373 1.367 1.370
C4-C5 1.386 1.382 1.376 1.379
C5-C6 1.371 1. 377 1.355 1.374
C1-C6 1.408 1.415 1.407 1.412
C1-07 1.301 1.298 1.312 1.294
O7-H8 0.958 0.968 - 0.952
C2-X1 1.450 1.451 1.455 1.455
X1-Y1 1.206 1.206 1.227 1.200
X1-Y2 1.184 1.184 1.201 1.177
C3-X2 1.070 1.070 - 1.070
C4-X3 1.451 1.451 1.455 1.455
X3-Y5 1.192 1.192 1.214 1.186
X3-Y6 1.192 1.191 1.217 1.185
C5-X4 1.071 1.069 - 1.069
C6-X5 1.458 1.462 1.477 1.466
X5-Y9 1.195 1.196 1.183 1.189
X5-Y10 1.187 1.185 1.202 1.179
Y1-H8 1.789 1.761 1.750

Molekuliy NT, DNT(4,6), DNT(2,4), DNT(2,6), DNT(4,5) tyrimai

Kad iStitume klasterio TAURAS specifin aplinkos pajgumus atlikome
sprogstamju medziag molekuliy kvantcheminius tyrimus. Kadangi skaivimams
buvo naudojama specitiraplinka, tai reiljo isitikinti, kad molekuliy modeliavimo
skatiavimai atliekami teisingai klasteryje TAURAS, oularezultatai pakankamai
artimi rezultatams, gautiems zinomais superkompaite

Skatiavimai atlikti HF/6-31G* metodu (su poliariza¢imis d funkcijomis
antro periodo elementams). Sis tyrimas gali pateiktrtingy informacip apie
aromatinius nitro miSinius. Gauti rezultatai buvalyginti su kip autori



publikuotais rezultatais [5]. Tyrimams buvo pasditin dinitrotoluenai: 2,4-
dinitrotoluenas, 2,6-dinitrotoluenas, 4,5-dinitlotenas, 4,6-dinitrotoluenas.

Stabiliausia molekeél turi maziausi HF energijp. Rastos energijos
dinitrotolueny izomerg HF/6-31G* metodu sutapo su P. C. Chen [5]. Pagahb
rezultatus, 2,4-dinitrotoluenas yra stabilesnig B2dinitrotoluen.

Siy molekuliy geometrig strukiira yra 13 pav., o rasti rygilgiai pateikti 6
lentekje. Palyginus buvo geri atitikmenys visos geomesristrukfiros (rysi ilgiu,
kampy ir dihedraliniy kamps). Abiem atvejais P. C. Chen ir klasterio TAURAS
skatiavimai nustat, kad izomerai deformuojasi benzolo Ziede, tai dtaka metilo
ir nitro grugms [5].

C6 C1
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13 pav. Tirly molekuli; 2,4-DNT, 2,6-DNT, 4,5-DNT ir 4,6-DNT geomeérstrukiira.
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14 pav. Molekuli NT (a) ir DNT(b) stabilumo nustatymas. Skaimai atlikti HF
metodu 6-311G(3d.1f.3p) hie.

Svarbiausi Sif tyrimy rezultatai parog kad molekuis yra stabilesss, jei nitro
ir metilo grugs 2,4-dinitrotoluene, 2,6-dinitrotoluene yra atidgrviena nuo kitos.
Sie rezultatai patvirtina taip pat P.C. Chen i$vE&]. Dinitrotolueno sprogstaniy
medZiag molekuliy geometrijos analiz padeda geriau suprastiySmolekuliy
Siluminius irimo mechanizmus.

6 lentek. DNT molekuis srysi ilgiai (A) nustatyti klasteryje TAURAS ir P. C.&@h[5].

Bond 2,4-dinitrotolueng?,4-dinitrotoluene[5] | 2,6-dinitrotoluene 2,6-dimtoluene[5]
C1-c2 1.3899 1.3982 1.3970 1.3964
C2-C3 1.3843 1.3831 1.3841 1.3838
C3-C4 1.3758 1.3758 1.3790 1.3793
C4-C5 1.3833 1.3827 1.3790 1.3793
C5-C6 1.3789 1.3793 1.3840 1.3839
C1-Cé 1.3937 1.3948 1.3960 1.3963
C1-c7 1.5133 1.5135 1.5191 1.5189
C7-H8 1.0800 1.0810 1.0816 1.0815
C7-H9 1.0801 1.0811 1.0768 1.0770
C7-H10 1.0802 1.0812 1.0769 1.0770
C2-N10 1.4600 1.4611 1.4621 1.4624
N10-011 1.1899 1.1932 1.2920 1.2921
N10-012 1.1930 1.1926 1.1940 1.1937
C3-H7 1.0689 1.0691 1.0719 1.0716
C4-N13 1.4601 1.4556 1.0728 1.0730
N13-014 1.1933 1.1921 - -
N13-015 1.1918 1.1933 - -
C5-H8 1.0701 1.0712 1.0715 1.0716
C6-H9 1.0733 1.0735 1.4622 1.4624
N20-021 - - 1.1939 1.1937
N20-022 - - 1.1920 1.1921

ISplesiant tyrimg ir norint patvirtinti ank&iau mireta pastebjima, buvo tiriama
4,5-dinitrotoluene molekd) kurios nitro grups yra labai arti. Rezultatai rodo, kad
4,5-dinitrotoluene stabilumas yra Zemiausias.

Skatiavimai patvirtino ank&§au mircta teorire prielaich. Rezultatai leidzia
daryti iSvad, kad sukurtas klasteris gali gpti Siuolaikinius kvantiés chemijos
uzdavinius. Izomer energija buvo apskauota ieSkant stabiliausio darinio. Gauti
rezultatai pateikti 14 a pav. rodo, kad 4,6-dinitteene yra stabiliausias izomeras.
14 b pav. pateikti rezultatai rodo, kad stabiliagsizomeras i$ nitrotoulenyra
NT(4).



Sprogstamyjy medziagy molekuliy virpesiy spektrai

NO grupi; detekcijos spektroskopiniai metodai yradgénaudojami jungini,
turinciy nitro grupes detekcijai. Tokiems junginiams prilda trinitrotoluolas (trys
NO, grupes) bei vien ir dvi NO, grupes turintys atitinkami junginiai.

7 lentek. IR ir Ramano harmonigi virpesiy dazniy intensyvumai ir formos
nustatytos atlikus trinitrotoluene molekslska&iavimus Hartrio-Foko artinyje.

IR Ramano
Daznis, cm® | intensyvumas,| intensyvumas, Svyravimo forma
D?(a.m.v.*A? A*a.m.v.
1306 - 16 Ziedo deformacijos
1623 - 37 NO,, CH; ir Ziedo deformacijos
1627 11 7 NO,, CH; ir Ziedo deformacijos
1639 - 40 NO,, CH; ir Ziedo deformacijos
1788 - 71 Ziedo deformacijos
1885 14 - NO, valent. svyr.
3269 - 137 NO velent. svyi
3332 - 74 NO velent. svyi
3467 - 36 CHvalent. svyr.
3470 - 29 CH valent svyr.
3496 - 29 CH valent svyr.

8 lentek. IR ir Ramano harmoninivirpesi dazny intensyvumai ir formos nustatytos
atlikus trinitrofenolo molekuls skaifiavimus Hartrio-Foko artinyje.

IR Ramano
Daznis, cm® intensyvumas,| intensyvumas, Svyravimo forma
D?(a.m.v.*A? A*a.m.v.
1474 - 142 Ziedo ir N©deformacijos
1605 9 63 Ziedo ir N@deformacijos
1651 2 33 Ziedo ir N@deformacijos
1709 - 39 Ziedo deformacijos
1747 14 120 NO velentiniai svyl
1826 12 24 NO velentiniai svyl
2029 21 14 NO velentiniai svyl
2851 - 337 CH deformaciniai svyr.
2962 - 85 CH deformaciniai svyr.
3445 - 1260 CH valent svyr.
3736 - 29 CH valent svyr.
4100 10 260 OH velentiniai
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Junginiy virpesiy spektrai ir elektronié strukiira priklauso nuo nitro grupi
skatiaus. Atliekant trinitrotoluolo ir 2,4,6-trinitrofolo medziag mai
koncentraciy kiekybinius tyrimus lazerige spektroskopijos metodais, reikalinga
iSsami molekuly vibraciniy spektr analiz.

Klasteryje TAURAS Si priklausomyb iStirta ab initio kvantcheminiais
metodais, naudojant GAMESS paketHartrio ir Foko artinyje apsk&uoti
vibraciniy Suoly dazniai, IR ir Ramano speltrintensyvumai pateikti 7 ir 8
lentekse. IS gaut tyrimo rezultaf, pateikiami tik didZiausio intensyvumo Suoliai.

Skakiavimams buvo panaudota 6-31G* atominiorbitaly baz
(poliarizacires d funkcijos visiems antro periodo elementams). Misolekuliy
geometriniai parametrai buvo optimizuojami, skavjant Hartrio ir Foko artinyje
bei daugiakonfigraciniu Hartrio ir Foko metodu. Tiriasmmolekuliy vibraciniy
Suoliy dazniai bei santykiniai infraraudonojo ir Ramapeldn intensyvumai buvo
apskaéiuoti harmoniniame artinyje, potencialinius paviisiapskaiiuojant miretais
ab initio metodais. Tirtoms molektmns reilkéjo 250 ir 246 bazini Gauso funkcij ir
daugiau kaip 65 000 konfigaciju skatiuojant daugiakonfigraciniu metodu.

Skai¢iavimo rezultaty palyginimas su eksperimentu

IR spektroskopija yra pagta atom vibracija molekuise. IR spektras yra
gaunamas veikiant medzimfraraudonais spinduliais. Energija absorbcijoskire
atitinka tipires molekuts dalies vibracijos daznIR absorbcijos informacija yra
pateikiama spektru, kur bangos ilgiu ar bangos miumga x-aSis, o absorbcijos
intensyvumas yra y-aSis. Vibraciniai dazniai prilda nuo sveiky tarp atom ir
atomy grupiy. Klasteryje TAURAS buvo atlikti sk&iavimai ir teoriSkai nustatyti
2,4,6-TNT molekuls IR ir Ramano spektrai.

Suskatiuoti klasteryje TNT spektrai IR srityje 350-335n¢ pateikti 15 a
pav. 15 b pav. pateikti eksperimento rezultataitigaarbe [7]. TNT leidzia
identifikuoti svyravim formas: srityje 3000-3100 ch priskiriamas asimetrinei ir
simetrinei C-H vibracijai, kuriai atitinkamai prédiso CH grup: ir aromatinis
Ziedas. Kitos auksto intensyvumo vinds yra 1355 cm (NO, grupss simetrit
iStempimo vibracija), 1540 ci(NO, grup:s asimetrin iStempimo vibracija), 1025
cm* (CH; grupes deformacija), 1085 ¢m(C-H junginio iSlinkimas), 909 ci{C-N
grupss istempimas), 794 chC-CH,; iStempime) ir 720 cfi(C-N-O ilinkimas).
ISsami informacija pateikiama 7 lentjgl.
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15 pav. 2,4,6-trinitrotoluene molekdsl IR spektras: (a )suskaiotas klasteryje TAURAS;
(b )gautas atlikus eksperimeri].

Atlikus eksperiment negalima tiksliai nustatyti, su kuriomis moleésildalimis
susijusi ta ar kita spektro linija, téldgaut; eksperimentinj rezultat; paaiskinimui
batina atlikti ir teorinius skaiavimus.

Siuo metu kvantiégs chemijos tyrimai tapo standartu, ¢baiekiant teorinio
tyrimo rezultatus palyginti su eksperimentu, skaiimams atlikti naudojami
superkompiuteriai arba asmeninkompiuteriy klasteriai. Disertaciniame darbe
skatiavimams atlikti buvo panaudotas asmemikbmpiuteriy klasteris TAURAS.
Atlikus skatiavimus buvo teoriSkai nustatyta NQyrupu jtaka sprogstamju
medziag (TNT ir TNP) molekuli elektroninei sandarai, IR spektrams bei
charakteringoms spekisritims hitinoms tokiy medziag identifikavimui.

Gauty modeliavimo rezultat palyginimas su kit autoriy eksperimentiniais bei
skatiavimo rezultatais par@d pakankamai ger atitikima, nes maksimalios
santykires paklaidos nevirsijo 2,5 % (lyginant su eksperitagir 1 % (lyginant su
skatiavimy rezultatais).
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Disertacinio darbo iSvados

Sul@irus asmenini kompiuteriy klaster jdiegiant SCore programinrang ir
pritaikius { Sia aplinky integruoy GAMESS skaliavimy program realiems
sprogstamju medziag molekuliy tyrimams, suformuluotos Sios moksi ir
praktines iSvados:

1. Disertaciniame darbe padjtas asmenini kompiuteri klasteris,
naudojantis ribotus iSteklius ir laisvai platinaniinux OS ir SCore
programir jrang, leidzia Zenkliai sumazinti sidmmuy duomem
apsikeitimy sgnaudas ir tokiu #idu padidina klasterio naSumir
efektyvumy. Todél, tapoiveikti lygiagre&iyju duomem persiuntimo fady
trilkumai, esantys Beowulf tipo klasteriuose.

2. Pasirinkus molekuli elektroniny strukfiry ab initio skatiavimy buda,
programa GAMESS integruota sukurtame klasteryjekatisprogstanju ir
kity medziag molekuliy strukiirai tirti.

3. Palyginus ska&iavimo rezultatus, gautus Siame darbe su turimais
eksperimentiniais duomenimis ir iwtoriy rezultatais, galima teigti, kad

e darbo rezultatai ateityje galiibh panaudoti tiriant sprogstagu
medZiag savybes ir kuriant SCore tipo klasterius;

e darbo rezultatai géty sudominti specialistus, kurie jau nuo 1961 m.
tobulina GAMESS paket plétodami jo galimybesvairaus tipo
superkompiuteti ir klasteriy architektiroms;

e sprogstamjy medziag molekuliy ab initio tyrimy rezultatai gali

bati panaudoti kuriant prietaisus nuotoliniam teg3@étektavimui.
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Summary

The objective of this research work was the desigeation and realizing the
PC clusters consisting of commodity hardware amguBast Ethernet-Network for
parallel calculations. Research on the evaluatibnPG cluster abilities were
analyzed by theoretical calculation of the signesgunf explosive materials, such as
TNT and TNP. The computational results are compuaiéd the experimental ones,
obtained by other authors using the spectroscopitinique. The dissertation
consists of five parts.

The first part is Introduction. It presents the statement ofghablem and its
topicality, research issues and objectives, matmaof the research, research
methodology used, research findings and resulissdientific novelty, practical
importance and approbation as well as the mairitsesiithe research.

The second part presents the background and needs of computational
quantum mechanical methods that are widely used ifimestigations. The
computational quantum chemistry is a technigue tiedps us to resolve, predict,
and study new concepts, compounds, reactions amthanisms. This method is
very helpful in compounds that require exceptiomalrry in their use, e.g.,
explosives, for reducing the risk to personnelitgstand maintenance costs in
service. Molecular modeling is the basis of compaom@l quantum chemistry,
concerned on predicting the behavior of individoadlecules within a chemical
system. The molecular modeling let us to obtainemalar characteristics. This
section describes thab initio quantum chemistry methods used for these theatetic
investigations performed by means alf initio quantum mechanical calculations
using the GAMESS computer code.

The basis of these investigations is quantum mécsaihowever, in order to
achieve quantitative results comparable with theeermental ones we need
supercomputer power or a cluster of parallel coensutin this way, the tasks have
been solved during the last decade of tHE @htury.

The third part describes the background and needs of paralleepsing
and introduces the personal computer (PC) clusdiRAS built in the Department
of Applied Sciences of Lithuanian Military Acadenmjth SCore cluster software.
This section presents an overview of the Real W@idnputing (RWC) project in
the framework of this thesis has done. A partical@ention was paid to the SCore
Cluster System software developed in the RWC ptojsecause it is the software
used in this research work. The SCore Cluster 8ysteftware has been installed
and used as a practical parallel processing envieo This dissertation has been
written as a part of development of self-made eligstrom commodity hardware.
This one of the goals of this thesis is to reallz self made cluster TAURAS with
the SCore cluster system software in the commadityork and to demonstrate its
effectiveness in practical use, as well as to destnate that the performance of a
cluster system is equal to that of a commercialbilable parallel computer.



The Numerical Aerospace Simulation (NAS) ParallehBhmarks discussed
here include effective algorithms for computationahd communicational
performance, which were used to evaluate the P&tarluThe tasks solved were
used to compare the capabilities of our clusterhwither clusters and
supercomputers. The cluster is registered in gheflitop500 cluster [1].

The fourth part is analytical, it describes the research desidgrwe dbject of
analysis is the known approaches for evaluateengtmlity of Beowulf and SCore
type cluster environments. First, a comparativdysig has shown that, using the
SCore cluster system software communication fgdititl in Fast Ethernet network
the performance of application programs can be eoaipe with the dedicated
cluster network communication. Because of evaluatly the NAS parallel
benchmarks, it is obvious that practical high-perfance cluster systems can be
built using a commodity Fast Ethernet network. $egdhe comparative analysis
described to show the effectiveness of created atatipnal facilities, applied to
investigate the electronic structure and vibratigpactra of explosive molecules by
ab initio quantum mechanical computational methods. The appes for
evaluating quality of GAMESS quantum chemistry coiep code implementations
in Beowulf and SCore type cluster environmentssauelied in detail and compared
using the proposed methodology of comparative aimlyit allows preparing
valuable recommendations how to use the GAMESS atengode in PC clusters
with the SCore cluster system software.

The fifth part is analytical as well. The object of analysis hieréhe known
methods for evaluating the quality of calculatioesults in a new parallel
environment and experimental characterization ofplasive molecules.
Unfortunately, the experiment cannot determine kictv piece of molecule this or
that line of spectrum belonged. Therefore, theemirtheoretical investigations have
become as the standards. The molecular modelingnégns of the PC cluster
TAURAS made it possible to obtain molecular chaggstics such as: heats of
formation, bond and reaction energies, moleculargas and structure, energies
and structures of transition states, charge digioh in molecules, vibrational
frequencies (IR and Raman spectra), and electiaitsitions. The analysis and
evaluation of these results by experiments leadHerconclusion on that accurate
ab initio quantum chemical computations (molecular electrostructure and
vibrational spectra investigations) are essentidhe development of spectroscopic
methods for detection of small amounts of materialso the clusters based on PC’s
running Linux can become the cheapest “supercomgiuia the academic and
commercial field.

The dissertation ends with the main conclusionshisf research work. The
list of references is provided; the summary in uéhian and Appendix are added as
well.
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