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Temos aktualumas 

 Viena rim

č

iausi ų žmonijos problemų – 

į

vairios terorizmo apraiškos. Aktualia 
tampa teroro aktų prevencija ir užkarda, kurią sprendžiant b

ū

tina sutelkti 

į

vairi ų 
kryp

č

i ų mokslininkus. Norint s

÷

kmingai spr ęsti šiuos uždavinius, b

ū

tina tobulinti 
esamas ir kurti iš esm

÷

s naujas pažangias sprogstamųj ų medžiag ų aptikimo 
priemones. Iškyla poreikis tur

÷

ti tokias technines priemones, kurios leistų greitai, 
selektyviai ir pageidautina nuotoliniu b

ū

du aptikti ir identifikuoti pavojingas 
nuoding ąsias medžiagas. 
 Sprogstamųj ų medžiag ų buvim ą, lokalizacij ą, identifikavim ą galime realizuoti 
chemin

÷

s analiz

÷

s metodais (specifiškos reakcijos su testin

÷

mis medžiagomis). 
Ta

č

iau, kai medžiagos kiekiai maži, medžiagos lokalizacija nežinoma – cheminiai 
metodai yra nereprezentatyv

ū

s. Praktikoje tokiais atvejais dažniausiai taikomi 
fizikiniai spektroskopijos metodai, pagr

į

sti tuo, kad medžiagos molekul

÷

s pasižymi 
tik joms b

ū

dingais spektrais, o tiksliau, spektro dalimis. Kai kurios spektroskopijos 
r

ū

šys, tokia kaip Ramano spektroskopija, leidžia pagal žinomus spektrus registruoti 
labai mažus medžiagų kiekius (iki nedaugelio molekulių). Ta

č

iau ir šiuo b

ū

du 
galimyb

÷

 iš karto detektuoti medžiagą realiai esan

č

i ą aplinkoje, o ne vakuume, yra 
labai sud

÷

tinga, d

÷

l aplinkoje esan

č

i ų kit ų medžiag ų, kuri ų spektrai persiklodami 
iškraipo informacij ą. Žinant, kad spektrai yra unikal

ū

s, dažnai taikoma idealizacija, 
ir medžiagos detektuojamos neatsižvelgiant 

į

 j ų superpozicij ą su fonine aplinka.  
 Daugiatomi ų molekuli ų spektrai apima pla

č

i ą infraraudonojo (IR) spektro srit

į
. 

Norint tokias molekules detektuoti, reikia atlikti IR spektr ų klasifikavim ą, nustatant 
svyravim ų modas ir savuosius dažnius. Tai sud

÷

tingas uždavinys. Tod

÷
l ab initio 

kvantiniai-cheminiai skai

č

iavimai naudojami nustatant molekulių elektronin

÷
s 

strukt

ū

ros ypatumus: molekulių geometrij ą, j ų svyravim ų modas, dažnius, šuolių 
intensyvumus, izotopinių spektr ų slinktis, savaiminio terminio skilimo reakcijų 
kanalus, aktyvacijos energiją ir rotacines konstantas. 
 Sprogstamųj ų medžiag ų, toki ų kaip trinitrotoluenas (TNT), izomerai yra 
daugiatomiai azoto junginiai, sudarantys nemažai darini ų su viena ar dviem NO2 
grup

÷

mis, 

į

vairiai susijungusiomis su benzolo žiedu. Šių darini ų, nors visi jie TNT 
izomerai, spektrai skiriasi, tod

÷

l b

ū

tina ištirti visus junginius. Tarp jų trinitrotoluen ą 
arba trotil ą, jo skilimo produktus dinitrotolueną (DNT) ir nitrotoluen ą (MNT) bei 
heksahydro-1.3.5-trinitro-1.3.5-triaziną (RDX). 
 Ta pati medžiaga gali tur

÷

ti 

į

vairi ų darini ų, kuri ų spektrai yra skirtingi. Norint 
detektuoti visus junginius atsirandan

č
ius d

÷
l reakcijos (sprogimo), b

ū
tina ištirti j ų 

stabilum ą ir spektrus. Eksperimentas negali parodyti, su kuriomis molekul
÷

s dalimis 
susijusi ta ar kita spektro linija, tad taikomas kitas b

ū
das – nagrin

÷
jama teoriškai. 

Šiuo metu kvantin

÷

s chemijos tyrimai yra tapę standartu, o siekiant teorinio tyrimo 
rezultatus gauti kaip lyginamuosius skai

č
iavimus su eksperimento rezultatais, 

naudojami superkompiuteriai arba asmeninių kompiuteri ų klasteriai.  

Šiuo tikslu Lietuvos karo akademijoje ir buvo iš asmenini ų kompiuteri ų sukurtas 
klasteris TAURAS, realizuotas sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų tyrimui. 
Klasteryje, 

į

diegus ir modifikavus kompiuterin

į
 paket ą GAMESS, atliktas išsamus 

sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų skaitmeninis modeliavimas, pad

÷
j ęs realizuoti 

specifin ę TAURO aplink ą kvantcheminiams tyrimams. 
Atlikus klasteryje sud

÷
tingus ir daug išteklių reikalaujan

č
ius skai

č
iavimus, 

molekuli ų geometriniai parametrai surasti Hartrio ir Foko artinyje panaudojus 6-
311G Gauso atominių orbitali ų baz ę su poliarizacin

÷
mis funkcijomis 

(2d,2p,3d,1f,3p). Siekiant patikslinti gautus skai
č

iavimus, atsižvelgiant 

į
 elektron ų 

koreliacij ą, molekuli ų geometriniai parametrai optimizuoti trikdžių metodu MP2 
artinyje, t. y. buvo ieškoma tokių geometrini ų parametr ų, kuriems esant molekul

÷

s 
pilnoji energija mažiausia, nes tada sistema stabiliausia.  

Klasteryje TAURAS atlikti skai
č

iavimai sprogstamųj ų medžiag ų detektavimui 
nustatantys spektrų charakteringąsias sritis. Harmoniniame artinyje apskai

č

iuoti 
tiriam ų molekuli ų vibracini ų šuoli ų dažniai ir santykiniai IR spektro intensyvumai. 
Teoriškai nustatyta NO2 grupi ų į

taka molekuli ų jungini ų elektroninei sandarai ir IR 
spektrams.  

Darbo tikslai ir uždaviniai 

 Sukurti, pagr

į
sti ir pateikti naudoti asmeninių kompiuteri ų klaster

į

 (AKK), 
skirt ą kvantin

÷
s chemijos lygiagretiesiems skai

č
iavimams, taikomiems sprogstamųj ų 

medžiag ų savyb

÷
ms tirti, ir atlikti programin

į

 toki ų skai

č

iavim ų realizavim ą. 
Palyginti gautus skai

č
iavimo rezultatus su eksperimentiniais ir kitų autori ų gautais 

skai

č
iavimo rezultatais.  

Svarbiausi spręstini uždaviniai: 
1. Sukurti Beowulf tipo klaster

į

 ir atlikti pastarojo aplinkos lygiagretinimo 
analiz ę, siekiant nustatyti šios aplinkos skai

č

iavimo paj

÷

gumus. 
2. Sukurti AK klaster

į

 naudojant SCore programinę į

rang ą ir atlikti šios 
aplinkos analizę, siekiant sukurti adaptuotą lygiagre

č

i ųj ų skai

č

iavim ų 
sistem ą. 

3. Remiantis atlikta analize, pasi

ū

lyti aplink ą, naudojan

č

i ą nauj ą 
lygiagretinimo technologiją. 

4. Realizuoti pasi

ū

lyt ą nauj ą technologij ą integruojant GAMESS programin

į

 
paket ą šioje aplinkoje. 

5. Išpl

÷

sti GAMESS galimybes naudojant biblioteką MPI-2. 
6. Pritaikyti sukurt ą aplink ą realiems skai

č

iavimams, nustatant sprogstamųj ų 
medžiag ų (TNT, TNP) molekuli ų elektronin

÷

s strukt

ū

ros ir virpesi ų spektr ų 
ypatumus. 



 4  

Mokslinis naujumas 

1. Pasi

ū

lyta ir realizuota nauja lygiagretinimo aplinka, kuri gali b

ū

ti taikoma 
kvantiniams-cheminiams skai

č

iavimams, t. y. medžiagų tyrimui ab initio 
metodu. Šioje aplinkoje integruotas ir realizuotas paketas GAMESS, 
leidžiantis atlikti dideli ų ištekli ų reikalaujan

č

ius molekuli ų spektr ų 
skai

č

iavimus, lyginamus su eksperimentu. 

2. Atlikta GAMESS programinio paketo modifikacija adaptuota SCores 
klasteri ų aplinkai. 

3. Naudojantis MPI-2 biblioteka, sukurta programa, leidžianti atlikti klasteryje 
tokio pat tipo skai

č

iavimus, kaip ir lygiagre

č

iuoju bendrosios atminties 
kompiuteriu – Cray T3E. 

4. Taikant SCore lygiagretinimo aplinką, atlikti sud

÷

tingi tiriamieji 
skai

č

iavimai, t. y. nustatyti molekulių elektronin

÷

s strukt

ū

ros ypatumai, 
molekuli ų geometrija, j ų svyravim ų modos ir dažniai, šuolių intensyvumai, 
izotopini ų spektr ų poslinkiai. 

5. Pasi

ū

lyta lygiagre

č

ioji aplinka, sudaranti galimybę modeliuoti ir atlikti 
efektyvius lygiagre

č

iuosius skai

č

iavimus. 

Tyrim ų metodika 

 Apima lygiagre

č

i ųj ų skai

č

iavim ų efektyvumo ir sud

÷

tingumo analizę, į
vairi ų 

lygiagretinimo priemoni ų lyginam ąj ą analiz ę, siekiant kokybiškai realizuoti 
specifiniams skai

č

iavimams skirt ą aplink ą.  
 

 
• Lyginamoji analiz

÷

, užtikrinanti sukurto klasterio paj

÷
gum ų į

vertinim ą, 
oficialiai lyginant j

į

 su pasaulyje esan

č
i ų klasteri ų paj

÷
gumais, 

užregistravus j

į

 duomen ų baz

÷

je http://clusters.top500.org/db. 

• Detali skai

č

iavim ų paj

÷

gumo analiz

÷
 ištirianti dvi klasterio aplinkas: 

Beowulf tipo ir SCores. Šių tyrim ų pagrindu taikyti NAS NPB etaloninius 
testus, naudojamus superkompiuterių ir klasteri ų paj

÷
gumui 

į
vertinti. 

• Lyginamoji analiz

÷

, kurios tikslas maksimaliai adaptuoti sukurtą klaster

į
 

kvantcheminiams skai

č
iavimams ir jo aplinkoje 

į
diegti molekuli ų 

elektronini ų strukt

ū
r ų skai

č
iavimo program ą GAMESS naudojant ab initio 

b

ū

d ą. 

• Sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų testini ų skai

č
iavim ų lyginamoji analiz

÷
 

tiek Beowulf lygiagre

č
ioje aplinkoje, naudojant TCP/IP sockets ir MPI-1, 

tiek ir SCores lygiagre

č
ioje aplinkoje, realizavus MPI-1-PM technologiją, 

lygiagre

č

i ųj ų skai

č
iavim ų efektyvumui ir GAMESS programos paj

÷
gumui į

vertinti klasteryje. 

• Sukurto klasterio lyginamoji analiz

÷
 nustatanti pastarojo skai

č
iavim ų 

efektyvum ą, kei

č
iant tinklo kort ų skai

č
i ų ir naudojanti SCore programin

÷
s į

rangos Trunking technologiją. 
• MPI-2 bibliotekos taikymas GAMESS paketo veikimo princip ų klasteryje 

efektyvumui tirti. 

• Gaut ų skai

č
iavimo rezultat ų lyginamoji analiz

÷
 su kit ų autori ų skai

č
iavimo 

rezultatais, gautais atlikus skai

č
iavimus su pripažintais superkompiuteriais, 

ir su kit ų autori ų eksperimentiniais rezultatais. 

Praktin ÷ vert÷ 

Sukurtas asmeninių kompiuteri ų klasteris 

į
diegus SCore programinę į

rang ą. 
Gauti rezultatai yra aktual

ū
s norintiems lygiagre

č
i ąj ą aplink ą realizuoti SCore 

programin
÷

s 
į

rangos pagrindu. 
Efektyv

ū
s lygiagretieji skai

č
iavimai atlikti naudojant patogesnę ir spartesnę, 

lyginant su šiuo metu taikomomis, SCore aplinkos lygiagretinimo priemonę. 
Vadinasi, siekiant padidinti klasterio produktyvumą ir našum ą, duomen ų perdavim ą 
AKK tinkle galima spartinti pritaikant Trunking technologij ą. 

Sukurtasis asmeninių kompiuteri ų klasteris leidžia vartotojui patogiai ir 
efektyviai atlikti tiriamuosius skai

č

iavimus pasirinkus ab initio b

ū

d ą ir panaudojus  
adaptuot ą skai

č
iavim ų program ą GAMESS. Gauti rezultatai aktual

ū

s tiriant 
sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų savybes ir j ų spektrus. 

Ginamieji teiginiai 

• Nauja lygiagre

č

i ųj ų skai

č

iavim ų sistema – klasteris realizuota 
kvantin

÷

s chemijos tyrimams. 

• GAMESS paketo galimybių gaut ų MPI-2 bibliotekos pagrindu 
išpl

÷

timas ženkliai sumažinantis išteklių naudojim ą atliekant 
sud

÷

tingus skai

č

iavimus klasteriuose, dirban

č

iuose Linux OS.  
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• Klasterio patikimumo lygio patvirtinimas, lyginant su jame ištirt ų 
sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų strukt

ū

r ų ypatumus su paskelbtais 
spaudoje kit ų autori ų darbais ir eksperimentų rezultatais. 

• Sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų elektronin

÷

s strukt

ū

ros ypatum ų 
(svyravim ų mod ų, j ų dažni ų, šuoli ų intensyvum ų, izotopini ų spektr ų 
poslinki ų ir molekuli ų geometrijos ) nustatymo b

ū

das. 

Darbo aprobavimas 

Disertacijos darbo rezultatai pristatyti ir aptarti šiose mokslin

÷

se konferencijose 
ir seminaruose: 
 

• 34-ojoj е Lietuvos nacionalin

÷

s fizikos konferencijoje, Vilnius, VPU, 
2001.  

• Tarptautiniame moksliniame seminare „Lygiagre

č

ios skai

č

iavimo 
sistemos ir j ų programin

÷

 

į

ranga“, Vilnius, LKA, 2001. 

• 

На  

Х

V- т о м м е ж д у н а р о д н о м с е м и н а р е „

Л а з е р ы и о п т и ч е с ка я н е л и н е й н о с т ь“ 6–8 и ю н я 2002 г., М и н с к, Б е л а р у с ь. 
• IX tarptautin

÷

je konferencijoje „Laser applications in life science“, 
Vilnius, VU, 2002. 

• XLIII Lietuvos matematik ų draugijos konferencijoje, Vilnius, LKA, 
2002. 

• At the 6th World Congress of Theoretically Oriented Chemists 
WATOC 02, Lugano, Switzerland, 2002. 

• Tarptautiniame moksliniame seminare „Baltic-Norwegian Defence 
Research seminar“, Norvegija, 2003. 

• 35-ojoje Lietuvos nacionalin

÷

s fizikos konferencijoje, 2003. 

• XLIV Lietuvos matematik ų draugijos konferencijoje, Vilnius, VPU, 
2003. 

• Seminare „AK klasterio tobulinimo ir panaudojimo perspektyvos“, 
Vilnius, LKA, 2003.  

• Seminare „Lygiagre

č
i ųj ų skai

č
iavim ų architekt

ū
ros optimizavimas 

sprogstamųj ų medžiag ų savyb

÷
ms tirti“, MII, 2003. 

• Seminare „Nuotolin

÷
s teršal ų ir sprogstamųj ų medžiag ų detekcijos 

lazeriniais metodais tyrimų analiz

÷
“, LKA, 2003.  

• XLV Lietuvos matematik ų draugijos konferencijoje, Kaunas, ZUU, 
2004. 

• IV mokslin

÷
je praktin

÷
je konferencijoje „Informacin

÷
s technologijos 

2005: aktualijos ir perspektyvos“, Alytus, Alytaus kolegija, 2005. 

• XLVI Lietuvos matematik ų draugijos konferencijoje, Vilnius, VU, 
2005. 

• Konferencijoje „Sprogstamųj ų medžiag ų ir šaudmenų, naudojam ų 
poligonuose karinių pratyb ų metu, sprogimo produktų poveikio 
aplinkai vertinimas“, Vilnius, LKA, 2005. 
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1932. 2001, Vol. 41, No. 3, p. 221–225.  

2. Šulskus J., Rakauskas R. J., Vošterien

÷

 S. Parallel Algorithms for 
Solving of Multidimensional Vibrational Shrödinger Equation // 
Lietuvos matematikos rinkinys. ISSN 0132-2818. 2002, T. 42, spec. 
nr., p. 345–350. 

3. Šulskus J., Rakauskas R. J, Vošterien

÷

 S. PC Cluster Possibilities in 
Mathematical Modeling in Quantum Mechanical Molecular 
Computations // Nonlinear analysis: Modelling and Control. ISSN 
1392-5113. 2002, Vol. 7, No. 2, p. 113–121. 

4. Rakauskas R. J., Šulskus J., Vošterien

÷

 S .. Simulation of Vibrational 
Spectra Peculiarities of Trinitrotoluene Molecule Using Parallel 
Calculations // 

Ма т е р и а л ы Х

V м е ж д у н а р о д н о г о с е м и н а р а  „

Л а з е р ы и о п т и ч е с ка я н е л и н е й н о с т ь“ 6–8 и ю н я 2002 г., М и н с к, Б е ла р у с ь. c. 
162–168. 

5. Pankevi

č

ius E., Šulskus J., Rakauskas R. J., Vošterien

÷

 S. 
Investigation of PC Cluster Productivity in Quantum Mechanical  
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Molecular Computations // Lietuvos matematikos rinkinys. ISSN 
0132-2818. 2003, T. 43, spec. nr., p. 190–193. 

6. Vošterien

÷

 S., Šulskus J. GAMESS Calculations in Parallel 
Environment // Lietuvos matematikos rinkinys. ISSN 0132-2818. 
2005, T. 45, spec. nr., p. 190–193. 

7. S. Bekešien

÷

, S. S

÷

rikovien

÷

. Quantum Chemical Calculations by 
Parallel Computer from Commodity PC Components // Nonlinear 
Analysis: Modelling and Control. ISSN 1392-5113. 2007, Vol. 12, No. 
4, p. 461–468.  

Disertacijos apimtis 

Disertacij ą sudaro 156 puslapiai, 45 iliustracijos ir 38 lentel

÷

s. 
Disertacijos strukt

ū

ra yra tokia: 

į

vadas, keturi pagrindiniai skyriai (

į

skaitant 
teorin ę apžvalg ą), darbo išvados, literat

ū

ros s ąrašas, publikacijų s ąrašas ir priedai. 
Disertacija parašyta anglų kalba. 

Disertacijos turinys 

Pirmame įvadiniame skyriuje aptariamas ir pagrindžiamas disertacijos temos 
aktualumas, nurodomi darbo tikslai ir jų sprendimo metodai, mokslinis naujumas ir 
ginamieji disertacijos teiginiai. Pateikiamas autoriaus mokslini ų publikacij ų ir 
pranešim ų konferencijose sąrašas.  

Antrame skyriuje pateikiamas matematinis sprendžiamo uždavinio modelis, 
supažindinama su kvantin

÷

s chemijos tyrim ų metodais, kuriais r

÷
m

÷
si sprogstamųj ų 

medžiag ų molekuli ų matematiniam modeliavimui taikyti skai

č
iavimai. 

Trečiame skyriuje aprašomas sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų tyrimui 
naudojamas Lietuvos karo akademijoje sukurtas asmenini ų kompiuteri ų klasteris 
TAURAS. Pirmoje šio skyriaus dalyje aprašoma panaudota klasterio k

ū
rimui 

aparatin

÷

 

į

ranga ir klasterio veikimo principai. Antroje dalyje pateikiama išsami 
apžvalga klasteryje naudotos SCore programin

÷
s 

į
rangos, kuri ypa

č
 svarbi 

disertacijoje iškeltiems uždaviniams spręsti. Taip pat pateikiami klasterio TAURAS 
paj

÷

gum ų lyginimai su kitais klasteriais, atlikus NAS NPB testus. 

Ketvirtame skyriuje  pateikti lygiagre

č
i ųj ų skai

č
iavim ų efektyvumui ir GAMESS 

programos veikimui 

į

vertinti klasteryje, atlikti sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų 
skai

č

iavimai Beowulf ir SCores lygiagre

č
iose aplinkose. Aprašomas atliktas 

klasterio su SCore programine 

į
ranga realizavimas, maksimaliai išnaudojant esamus 

aparatinius išteklius ir realizuojant MPI-1-PM bei Trunking technologij ą. Taip pat 

aprašomos išspręstos GAMESS paketo realizavimo problemos integruojant j

į
 

klasterio TAURAS aplinkoje.  

Penktame skyriuje pateikiami sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų tyrim ų 
skai

č

iavim ų rezultatai, gauti klasteryje. Šie skai

č
iavimai, atlikti programa GAMESS, 

integruota ir realizuota klasteryje, pareikalavo daug kompiuterini ų ištekli ų, nes tai 
netiesiniai matematinio modeliavimo uždaviniai, suvesti 

į
 tiesini ų lyg

č
i ų sistem ų 

sprendim ą, susij ę su matric ų element ų skai

č
iavimu, matric ų sandaugomis ir matricų 

diagonalizavimu.  
 Šiame skyriuje taip pat aptarti kitų autori ų viešai publikuoti moksliniuose 
straipsniuose skai

č
iavim ų ir eksperimentini ų tyrim ų rezultatai, patvirtinantys 

klasterio TAURAS patikimumą ir atlikt ų skai

č
iavim ų tikslum ą. 

2. Sprogstamųjų  medžiagų matematinis modeliavimas 

Sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų matematiniam modeliavimui buvo 
panaudotas kompiuterinis paketas GAMESS integruotas ir patobulintas klasterio 
TAURAS aplinkoje. Iš principo, tai netiesiniai matematiniai modeliavimo 
uždaviniai. Pastarieji suvedami 

į
 tiesini ų lyg

č
i ų sistem ų sprendim ą, tod

÷

l jie susij ę 
su matric ų element ų, matric ų sandaugų ir matric ų diagonalizavimo skai

č

iavimais. 
Šie uždaviniai labai sud

÷
tingi ir reikalaujantys daug kompiuterinių ištekli ų, tod

÷

l 
skai

č
iavimams atlikti reikalingi superkompiuteriai arba klasteriai. 

Kvantcheminiai molekulių tyrimai Hartrio ir Foko metodu 

Hartrio ir Foko metodas – tai pats populiariausias molekuli ų ir atom ų 
elektronin

÷
s strukt

ū
ros tyrimo nepriklausomų elektron ų modelis. Elektronų bangin

÷

 
funkcija – determinantas, sudarytas iš orbitalių, turin

č

i ų ir sukinio dal

į

. 
Taigi molekul

÷
s bangin

÷
 funkcija: 

 ( )
1

2

1 1 1 1 1! ( ) ( ) ( ) ( )n N n NN x x x xψ ψ ψ ψ
−

−Φ = K                                     (1) č
ia  

αφψ ii = ;   βφψ ii =                                                    (2) 

sukinin

÷
s orbital

÷

s. Erdvines orbitales iφ  laikome ortonormuotomis. 

Uždarosios sistemos Hartrio–Foko funkcija yra tikrin

÷

 operatoriaus 2Ŝ  
funkcija su tikrine verte 0=S . Atomo ar molekul

÷

s energija gaunama suintegravus 
pagal vis ų elektron ų erdvines koordinates ir susumavus pagal sukinio koordinates 
 { }∑∑

>

ΦΦΦΦ−ΦΦΦΦ+ΦΦ=
ji

ijjijiji
i

ii gghE 22                           (3) 
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Sprendžiant suderintinio lauko metodu, optimizuojamos erdvin

÷

s orbitali ų 
dalys, siekiant gauti „geriausią“ vieno determinanto banginę funkcij ą variacinio 
principo poži

ū

riu. Variacin

į

 princip ą galima suformuluoti šitaip: hamiltoniano 
tikrin

÷

 reikšm

÷

 bet kokiai normuotai funkcijai ϕ  negali b

ū

ti mažesn

÷

 už mažiausią 
tikrin ę hamiltoniano Ĥ  reikšm ę 

0E : 

 ϕϕ HEE ˆ*
0 =≤                                                             (4) 

Paprastai orbital

÷

s yra išreiškiamos kaip tiesin

÷

 žinom ų funkcij ų kombinacija 

i k ki
k

Tφ χ= ∑          (5) 

arba matriciniu pavidalu 
χ=Φ T         (6) č

ia T – ( nm× ) matrica; m – baziniu funkcijų skai

č

ius. 
Matricos elementai vieno elektrono operatoriui yra 

∑∑ =ΦΦ
m

m
p

p Eh*                                                        (7) č

ia  

)()(* µϕµϕ µ mmm hE =                                                   (8) 

Elektron ų tarpusavio sąveika aprašoma termais 

∑∑∑
↑↑

<<<

−=ΦΦ
nm

mn
nm

mn
qp pq

KJ
r

1*                                                (9) 

Matricos elementas 

νµ
µν

νϕµϕνϕµϕ rdrd
r

J nmnmmn
vv

)()(
1

)()( **∫=                                        (10) 

yra vadinamas Kolombo (Coulomb) integralu. 
Matricos elementas  

νµ
µν

νϕµϕνϕµϕ rdrd
r

K mnnmmn
vv

)()(
1

)()( **∫=                                   (11) 

yra pakaitos integralas. 
Pilna molekul

÷

s energija: 

∑∑∑∑∑∑
↑↑

<<

↑↑

<<

−+=−+=
nmnmm

m
nm

mn
nm

mn
m

m nmmnmnmnEKJEE
                             (12) 

 

 

Bazin÷s funkcijos 

Bazin

÷

s funkcijos naudojamos molekulių elektronin
÷

s strukt

ū
ros 

tyrimuose. 
Naudosime šiuos žym

÷
jimus: 

zyxr ,,,
r - elektrono koordinat

÷
s, , , ,a a a aR X Y Z

r
 – branduolio koordinat

÷
s, 

a ar r R= −
rr r

; 
, ( )

aL M rY Ω r  – normuota sferin

÷
 funkcija (koordina

č
i ų centras – 

branduolys a). 
Dekartin

÷
s Gauso funkcijos (DGF): 

( ) ( , , , )DGF DGF
ar N i j kϕ ξ= ×
r

 

( )2
( ) ( ) ( ) expi j k

a a a ax X y Y z Z r Rξ× − − − − −
rr ,                             (13) 

2

1
)(24

3

!)!12(!)!12(!)!12(

22
),,,( 









−−−







=
++++

kji
kjiN

kjikji
DGF ξ

π
ξ

ξ                                     (14) 

Sferin

÷
s Gauso funkcijos (SGF): 

×= ),,,()( mlnNr SGF
a

SGF ξϕ
r

 
 ( ) 





 −−Ω−×

+ 2

,

12
exp arml

n

a RrYRr
a

rrrr
r ξ                        (15) 

 2

1
12)12(24

1

!)!124(

2
22

2
),,,( 









++







=
++

ln
mlnN

nn
SGF ξ

ξ
π
ξ

ξ                     (16) 

Sleiterio funkcijos (SF): 
 ×= ),,,()( mlnNr SF

a
SF ξϕ

r
 

 ( ) ( )arml

n

a RrYRr
a

rrrr
r −−Ω−×

−
ξexp,

1
,                       (17) 

 ( )
2

1

2

1

)!2(

1
2),,,( 








= +

n
mlnN nSF ξξ                                         (18) 

Harmoninio osciliatoriaus funkcijos (HOF): 

 ( ) ( , , , )HOF HOF
ar N n l mϕ ξ= ×
r

 

 ( ) ( ) ( )
1

222
,2 exp

a

ll

a n a l m r ar R L r Y r Rξ ξ
+

× − Ω − −r

r rr r              (19) 

 
( )

2

1

4

5

2

1

2

3
!

2),,,(


























 ++Γ
= +

ln

n
mlnN HOF

ξ
ξξ

,                 (20) 
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č

ia ( )
1

22 2
l

n aL rξ
+

 – Lagerio polinomas 

Vietoje kompleksini ų sferini ų funkcij ų galima naudoti realias sferines funkcijas 

 ( )=Ω
ar

qm
lS v

,
 

 
( ) ( )( )

( )

, ,

,0

1 1
( 1, 1)( 1) ( 1) , 0

2 2

, 0

a a

a

m m
l m r l m r

l r

q q Y q Y m

Y m

−
 + − − Ω + − Ω ≠

 Ω =

r r

r

                   (21) č

ia (q+1,q-1) – kompleksinis skai

č

ius (q+1)+i(q-1); 1q = ± . 
 

Daugiakonfig

ū

raciniame metode atsisakoma nuo viendalelio artinio ir taip 
atsižvelgiama 

į

 elektron ų koreliacij ą. Daugiakonfig

ū

racin

÷

s sistemos bangin

÷

 
funkcija sudaroma kaip tiesin

÷

 kombinacija viendaleliame artinyje gautų sistemos 
bangini ų funkcij ų: 

 ,I I
i

CΨ = Φ∑                                                  (22) č

ia IΦ  – vieno Sleiterio determinanto bangin

÷

 funkcija. 
Šiuo atveju suderintinio lauko proced

ū

ros metu varijuojami tiek 
koeficientai IC , tiek ir koeficientai prie viendalelių atomini ų funkcij ų, iš kuri ų 
sudarytas Sleiterio determinantas. Šis metodas reikalauja labai didelių kompiuterio 
ištekli ų, ta

č

iau kai skleidimo narių yra daug, 

į

galina apskai

č

iuoti fizikini ų dydži ų 
vertes eksperimentinių rezultat ų tikslumu. 

3. Asmeninių kompiuterių klasteris  

 Lietuvos karo akademijoje sukurtam klasteriui buvo panaudota laisvai 
platinama programin

÷

 

į

ranga ir mokomosios klas

÷

s heterogenin

÷
 aparatin

÷
 

į
ranga – 

asmeniniai SMP kompiuteriai (po 2 centrinius procesorius kiekviename): 2 – AMD 
1.2 GHz procesoriai, 8 –733 MHz Pentium III procesoriai, 5 – 800 MHz Pentium III 
procesoriai ir 1 – 450 MHz Pentium II Celeron procesoriai; du j ų turi 1024 MB 
RAM (tiesiogin

÷

s kreipties atminties), kiti – 768 MB RAM, visi turi 20 GB diskus. 
Asmeniniuose kompiuteriuose 

į
diegta standartin

÷
 Red Heat 7.3 – Linux 

operacin

÷

 sistema (OS). Žemiau, 1 pav., yra parodyta TAURO schema ir 1 lentel

÷
je 

– trumpa aparatin

÷

s 

į

rangos specifikacija. 
 
 
 
 

1 lentel

÷

. Asmenini ų kompiuteri ų klasterio specifikacija 
 

Klasterio k

ū

rimo principai 
Mazg ų skai

č

ius 
Bendras procesorių skai

č
ius  

Bendras paj

÷

gumas (GFlops) 
Bendra atmintis (GB) 
Bendra disko atmintis (GB) 
Sujungimo technologija 
Operacin

÷
 sistema  

Operacin

÷
s sistemos išpl

÷
timas 

Lygiagretinimo programin

÷
 

į
ranga 

Pagrindin

÷
 taikym ų sritis 

Panaudota turima aparatin
÷

 
į

ranga 
16 
32 
30,96 
12 
320 
Fast Ethernet 
Linux 
SCore 
SCore 
Balistika, medžiagų mokslas, kvantin

÷
 

molekuli ų mechanika, chemija 

 
Visi klasterio kompiuteriai startuoja iš asmeninių standži ųj ų disk ų. Bendras 

klasterio paj

÷
gumas yra 30.96 Gflops; bendra atmintis – 12 GB; bendra disk ų 

talpa – 320 GB. TAURAS užregistruotas klasterių top500 s ąraše, tad jo 
parametrus galima palyginti su kitais klasteriais [1].  

 

 
1 pav. Asmeninių kompiuteri ų klasterio schema. 
 

Visi asmeniniai kompiuteriai (AK) sujungti 

į

 lokal ų Fast Ethernet (100 Mb/s) 
tinkl ą naudojant Intel Express 460T komutatorių. Adres ų sritis priva

č

iam tinklui yra 
nuo 192.168.0.0 iki 192.168.254.0, tod

÷

l niekas negali iš išor

÷

s tiesiogiai jungtis prie 
šio tinklo, taip užtikrinamas normalus darbas. 
 Klasterio valdymui naudojamas „registracijos vardo mazgas“ su klaviat

ū

ra, 
vaizduokliu ir pele. Kiti mazgai gali b

ū

ti be išorini ų į

rengini ų (be vaizduoklio, 
klaviat

ū

ros ar pel

÷

s), bet šiuo konkre

č

iu atveju klasteris TAURAS yra sudarytas  
kaip mokomoji klas

÷

, kur visi kompiuteriai yra ne tik klasterio mazgai, bet 
naudojami ir mokymo tikslams. 
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Klasterio įdiegimo procedūra  

 Klasteri ų į

diegimas yra sud

÷

tingas procesas, reikalaujantis gilių žini ų apie 
kompiuteri ų architekt

ū

r ą, operacin ę sistem ą (OS) ir tam tikras klasterių 
technologijas. Sud

÷

tinga proced

ū

ra yra klasterio aparatin

÷

s 

į

rangos technologijų 
integracija, nes jungiant sistemų versijas atsiranda komponentų tarpusavio 
priklausomyb

÷

. Sud

÷

tingiausias yra nehomogeninių klasteri ų k

ū

rimas iš esamos 
aparatin

÷

s 

į

rangos. Konstruojant tokio tipo klasterius pagrindinis vaidmuo tenka 
lygiagretiesiems skai

č

iavimams naudojamai programinei 

į

rangai. 
 Klasteris TAURAS sukurtas panaudojus SCore programin ę į

rang ą, 
pasirinktai operacinei sistemai panaudojus tinkamą fail ą iš internetinio puslapio: 
http://www.pccluster.org/score/dist/pub/.  
 SCore sistema 

į

diegiama iš šaltinio dviem b

ū

dais – pasirenkant reikiamus 
komponentus individualiai arba EIT 

į

diegimo 

į

rankiu.  
 

Į

diegiant individualiai pasirinktas programin

÷

s 

į

rangos komponentes, iš pradžių į

 visus mazgus ir 

į

 „pagrindin

į

“ mazg ą į

diegiama pasirinkta Linux operacin

÷

s 
sistemos versija, o tik po to 

į

diegiama SCore programin

÷

 

į

ranga.  
 Nusprendus 

į

diegti klaster

į

 EIT 

į

rankiu, b

ū

tina 

į

diegti Linux OS tiktai 

į

 
„pagrindin

į

“ mazg ą. Kitiems mazgams OS 

į

diegiama automatiškai. EIT 

į

diegimo 
b

ū

das turi grafin

į

 instaliavimo vadovą, tokiu b

ū

du galima steb

÷

ti vis ą proces ą, be to, 
tuo pa

č

iu metu galima 

į

diegti iš karto 4 mazgus, tod

÷

l 

į

diegimas ir konfig

ū

racija 
užtrunka trumpiau. 
 Klasteriui TAURAS iš 16 kompiuterių sukurti reik

÷

jo 17 kompiuteri ų. Ta

č
iau į

diegiant SCore programinę į

rang ą klasterio pagrindiniu tinklo kompiuteriu buvo 
paskirnktas vienas iš skai

č

iuojam ųj ų mazg ų, tod

÷

l užteko ir 16 kompiuterių.  
Real World Computing Partnership (RWCP) projektas 

 Klasteris nuo tinklo kompiuterizuotų darbo viet ų skiriasi: saugumu, sistemos 
administravimui ir lygiagre

č

i ų užduo

č

i ų paleidimui naudojama programine 

į
ranga. 

Asmenini ų kompiuteri ų klasteriai gali b

ū

ti efektyviai panaudoti, jei programin

÷
 į

ranga visiškai panaudoja aparatin

÷

s 

į

rangos architekt

ū
r ą. Tod

÷
l labai svarbu 

pasirinkti lygiagretinimui tinkamą programin ę į
rang ą. 

 Klasteryje panaudota SCore programin

÷
 

į
ranga buvo kuriama ir tobulinama 

Japonijoje RWCP nuo 1992 m. iki 2002 m. Šiuo metu ji perduota PC Cluster 
konsorciumui [2].  

 

 
2 pav. SCore sistemos programin

÷
s 

į
rangos 5-oji versija. 

 
 
 

SCore sistemos programin÷s įrangos architektūra 

 SCore sistemos programin

÷
 

į
ranga integruota 

į

 Linux OS iš esm

÷

s nekei

č

iant 
OS branduolio, bet išple

č
iant jo galimybes papildomos tvarkykl

÷

s integravimu. 
Klasteriai su SCore programine 

į
ranga komunikacijai naudoja PM II greitą 

bibliotek ą, skirt ą spartinti duomenų apsikeitim ą. PM II didina duomenų srauto 
pralaidum ą ir mažina gaišaties laiką, tokiu b

ū

du didindama klasterio darbo našumą. 
SCore sistemos programin

÷
 

į
ranga palaiko ir sujungia skirtingų aparatin

÷

s 
architekt

ū
ros tip ų tinklus.  

2 pav. pavaizduota Score sistemos programin

÷

s 

į

rangos veikimo schema:  
• Žemiausiame lygyje yra komunikacijų biblioteka PM. PM II  tvarkykl

÷

s 
Myrinet’ui, Ethernet’ui, UDP, Shmem.  

• SCore-D vartotojo lygio pagrindin

÷

 operacij ų sistema, leidžianti naudoti 
klasterio išteklius. Score-D pagalba daugiaprocesorini ų sistem ų klasteriai, 
heterogeniniai klasteriai palaikomi taip pat gerai kaip ir homogeniniai. 
Score-D palaiko programų pertraukim ų registravim ą, tod

÷

l visos vartotoj ų 
programos gali b

ū

ti nutraukiamos ir v

÷

l s

÷

kmingai t ęsiamos toliau.  
• SCASH užtikrina paskirstytos bendrosios atminties naudojim ą PM II 

pagalba.  
• MPICH  – tai MPI biblioteka, naudojanti PM II.  
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4 pav. Trunkinmg tinklo technologijos    
veikimo schema naudodama.  
 

 
 
3 pav. Trunking tinklo technologijos      
bbbbbveikimo schema. 
 

• MPC++ programavimui skirta aplinka su C ++ bibliotekomis. Score-D 
parašyta MPC++ pagalba. 

 
Trunking tinklo technologija PM/Ethernet 

       SCore programin

÷

s 

į

rangos si

ū

loma Trunking 
technologija yra labai efektyviai taikoma klasterių 
aplinkoje, kur pastaroji sprendžia vieną iš 
svarbiausi ų šios aplinkos tr

ū

kum ų – sumažiną 
duomen ų perdavimo gaišaties laiką, palaiko aukštą 
tinklo pralaidum ą sud

÷

tinio tinklo pagalba.  
Trunking technologijos tvarkykl

÷

s darbas 
schematiškai pavaizduotas 3 pav. Taikant šią 
technologij ą galima padidinti klasterio skai

č

iavimo 
paj

÷

gum ą, išple

č

iant kiekvieno klasterio mazgo 
tinkl ą iki 4 tinklo kort ų. Pranešimo perdavimo metu 
sistema pati parenka automatiškai tinklo kortą (TK), 
pakei

č

ia jos tinklo adresą į

 aparatin

÷

s 

į

rangos 
prieigos kontrol

÷

s adresą (MAC adres ą), kreipiasi ir 
pateikia pranešimą TK‘os tvarkyklei. Pranešimo 
pri

÷

mimo metu tinklo tvarkykl

÷

 MAC adresus 
sur

ū

šiuoja ir sutikrina gautų pranešim ų eil ę.  
 

 

NAS lygiagretieji testai 

Numerical Aerospace Simulation (NAS) lygiagretieji etaloniniai testai, tai 8 
programos, skirtos superkompiuterių ir klasteri ų paj

÷

gumams 

į
vertinti. Jie išmatuoja 

visk ą apimant

į

 sistemos 

į

rengin

į

. NPB programos skirstomos 

į
 klases: S, W, A, B, C 

ir D, kurios skiriasi testavimui skirtų duomen ų dydžiu. Klas

÷
 S naudoja mažiausią, o 

klas

÷

 D didžiausi ą duomen ų dyd

į

. NAS testai yra dviejų tip ų – branduolio arba 
taikomieji testai, priklausomai nuo to, ką testuoja: centrin

į
 procesori ų, atmint

į
 ar 

tinkl ą. Branduolio etaloniniai testai yra numatyti Linux OS branduoliui 

į
vertinti. 

Taikomieji etaloniniai testai daugiau skirti CPU ir RAM panaudojimui tirti.  
Klasteryje TAURAS buvo atlikti 5 iš si

ū
lom ų 8 NAS NPB 2.3 versijos testų. 

Žemiau, 4 pav., pateikiami LU etaloninio testo rezultatai, grafiškai pavaizduoti ir 
palyginti su žinom ų superkompiuterių rezultatais.  

 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

4 pav. Klasterio TAURAS NAS NPB skai

č
iavim ų rezultatai sprendžiant LU (klas

÷

s 
B) testus ir  žinom ų superkompiuterių yra iš [2]. 

 
 

Atlikti testai patvirtina, kad kompaktiškas, sukurtas iš ribotos galios aparatin

÷

s į
rangos AK klasteris, naudojantis SCore programin

÷

s 

į

rangos sistemą, gali b

ū

ti 
pla

č
iai naudojamas 

į
vairiose srityse. Tokio tipo klasteriai, kaip TAURAS, gali 

konkuruoti su žinomais komerciniais klasteriais ir pasiekti ger ų rezultat ų. 
4. AK klasterio našumo tyrimas  

Klasterio našumo tyrimas, siekiant realizuoti klaster

į

, kuriame galima b

ū

t ų 
maksimaliai išnaudoti esamus išteklius sud

÷

tinga proced

ū

ra, reikalauja daug žinių ir 
geb

÷
jim ų. 

Vienas iš šios disertacijos tikslų – parodyti, kad naudojant klasterių 
sistemoms SCore programinę į

rang ą, kurioje yra speciali komunikacijai skirta 
programa PM II, galima naudoti pla

č

iai paplitusius tinklus, tokius kaip Fast Ethernet 
ar Gigabit Ethernet, ir pasiekti aukštų rezultat ų lyginant su kitais superkompiuteriais, 
k ą rodo NAS NPB etaloniniai testai. 
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GAMESS paketas 

Yra žinoma ne mažai programų ar program ų kompleks ų, skirt ų ab initio 
skai

č

iavimams. Populiaresn

÷

s: Gaussian 94, Gaussian 98, Jaguar, Spartan, Ochem, 
InsightII, Discovery ir HyperChem. Tyrimams atlikti pasirinktas GAMESS paketas, 
nes jis yra laisvai platinamas ir vartotojas gali pritaikyti išeities kod ą pagal 
poreikius. Naudojant GAMESS programų paket ą, teorinius tyrimus galima atlikti 
taikant šiuos metodus: 

1. Hartrio ir Foko (RHF, UHF, ROHF, GVB). 
2. Perturbacij ų (CI, MP2) bangini ų funkcij ų patais ų apskai

č

iavimui. 
3. Tankio funkcionalo. 
4. Pusempirinius MNDO, AM1, PM3 RHF, UHF arba ROHF. 
Be skai

č

iavim ų, šiais pagrindiniais metodais GAMESS paketu optimizuojama 
tiriamosios molekul

÷

s geometrija, t. y. surandamas stabiliausias molekul

÷

s darinys, 
pilnoji molekul

÷

s potencin

÷

 energija ir pan. Taip pat galima 

į

vertinti darini ų spektrus į

vairi ų bang ų ilgi ų diapazonuose. 

Paskirstytosios atminties sąsaja 

GAMESS lygiagretusis kodas naudoja paskirstosios atminties s ąsaj ą (DDI – 
Distributed Data Interface). Pranešimams perduoti ši s ąsaja naudojasi žemo lygio 
komunikaciniais protokolais: SHMEM, TCP/IP ar MPI-1. 

Kvantin

÷

s chemijos programinis kodas GAMESS pakete yra atskirtas nuo 
pranešim ų perdavimo funkcij ų. Visas pranešimų perdavimo programinis kodas yra 
surašytas tam tikroje rinkmenoje, kuri, transliuojant programin

į

 kod ą į
 mašinin

į
, yra 

naudojama kaip DDI (paskirstytosios atminties) biblioteka. Kiekvienos funkcijos 
pavadinimas paskirstytosios atminties bibliotekoje prasideda DDI raid

÷
mis. Taip yra 

lengviau atskirti kvantinių uždavini ų skai

č

iavimo kod ą nuo paskirstytosios atminties 
bibliotekos funkcij ų, naudojam ų lygiagre

č

iojo skai

č

iavimo metu.  
DDI bibliotekoje pa

č

ios svarbiausios funkcijos yra šios: DDI_CREATE, 
DDI_PUT, DDI_GET, DDI_ACC ir DDI_DESTROY. DDI_CREATE ir 
DDI_DESTROY funkcijos sukuria arba sunaikina globaliosios atminties matricą. 
Globalioji atmintis – tai bendroji atminties sritis visiems skai

č
iuojamiesiems 

mazgams, toliau – SM, kurie sudaro lygiagre

č
i ąj ą sistem ą. Šios atminties 

apdorojimo trys pagrindin

÷

s funkcijos yra DDI_GET, DDI_PUT ir DDI_ACC. 
DDI_GET funkcija nuskaito atminties elemento vertę, o DDI_PUT funkcija yra 
naudojama duomenims 

į

rašyti 

į

 pasirinkt ąj ą bendrosios atminties srit
į

. Prie 
pasirinktos bendrosios atminties ląstel

÷
s vert

÷
s galime prid

÷
ti kitos l ąstel

÷
s reikšm ę 

pasinaudoję globaliosios atminties tvarkymo funkcija DDI_ACC.  
Superkompiuteryje Cray T3E, DDI biblioteka naudojasi šiai mašinai sukurtos 

SHMEM bibliotekos pranešimų perdavimo funkcijomis. Ši DDI bibliotekos versija 
vadinama DDIT3E. Cray tipo superkompiuteryje SHMEM bibliotekos pranešimų 

perdavimo funkcijos yra realizuotos ir specialiai pritaikytos šio tipo mašinoms, tod

÷
l 

didžiausia GAMESS paketo skai

č
iavimo sparta pasiekiama, kai jis naudoja DDIT3E 

bibliotek ą.  

 
5 pav. GAMESS programos veikimo modeliai: (a) kai DDI s ąsaja naudoja SHMEM 
bibliotek ą; (b) GAMESS programos veikimo modelis kompiuterių klasteryje. 

5 a pav. vaizduoja GAMESS programos dviejų proces ų model

į

 ir parodo, 
kaip bendrosios atminties bibliotekos DDI_GET funkcija nuskaito atminties 
„porcij ą“ iš bendrosios atminties srities 

į
 SM vidin ę atmint

į

. Kai skai

č

iuojamajame 
mazge 1 (SM 1) GAMESS programa nusprendžia, kad jai reikia duomenų iš 
globaliosios atminties, ji iškvie

č
ia DDI_GET funkcij ą. Ši funkcija nustato, kuriame 

SM šie duomenys yra. Tai palengvina GAMESS programos projektavim ą, nes 
programos lygmenyje nereikia žinoti, kur tie duomenys yra ir kaip juos iš ten paimti 
arba juos ten pad

÷
ti. Visa tai atlieka DDI bibliotekoje esan

č

ios funkcijos.  
Kompiuteri ų klasteriuose n

÷

ra SHMEM pranešimų perdavimo bibliotekos. 
Norint naudoti globaliąj ą atmint

į

, b

ū

tina galimyb

÷

 pertraukti skai

č

iuojam ąj į

 proces ą 
nutolusioje mašinoje, kad b

ū

t ų galima atlikti skaitymo ar rašymo operacijas 
globaliojoje atmintyje. Šiai problemai išspręsti klasteriuose buvo pasirinktas dviejų 
proces ų modelis. Grafinis šio modelio vaizdas parodytas 5 b pav. 

Vienas procesas, pavadintas „skai

č

iuojamuoju“, valdo GAMESS programos 
lokali ą atmint

į

 tame skai

č

iuojamajame mazge. Antras procesas, pavadintas 
„duomen ų servisu“, valdo globaliosios atminties dal

į

, kuri yra tame pa

č

iame 
skai

č
iuojamajame mazge kaip ir „skai

č

iuojamasis“ procesas. Šis antrasis procesas 
susikuria kartu su „skai

č

iuojamuoju“ ir „miega“ tol, kol gauna duomenų skaitymo 
užklaus ą. Iš 5 pav. matome, kad „skai

č

iuojamasis“ procesas yra visiškai atskirtas 
nuo globaliosios atminties tvarkymo serviso ir nieko „nežino“ apie tr

ū

kius. Tik 
operacin

÷

 sistema pristabdo skai

č

iuojam ąj į

 proces ą tam tikram laikui, kai yra 
iškvie

č

iama DDI funkcija. Atminties apsaugojimo funkcija realizuota kuriant vieną 
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„duomen ų serviso“ procesą vienam „skai

č

iuojamajam“ procesui ir leidžia veikti tik 
vienam „duomenų serviso“ procesui vienu metu.  

GAMESS paketo integravimas klasteryje 

GAMESS paketo integravimas SMP tipo klasteriuose, naudojan

č

iuose 
specifin ę lygiagretinimui skirt ą aplink ą, yra sud

÷

tingas, nes DDI vartojimas 
paskirstytos atminties (vietin

÷

s ar globaliosios) tiesiogiai susijęs su klasterio 
architekt

ū

ra (aparatine 

į

ranga) ir naudojamomis lygiagre

č

i ųj ų skai

č

iavim ų 
bibliotekomis. Schematiškai DDI veikimo principai pavaizduoti 6 pav.  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
  
6 pav. GAMESS paketo DDI sąsajos veikimo schema. 
 
Lokalus GAMESS lygiagretusis kodas naudoja paskirstytosios atminties 

s ąsaj ą (DDI – Distributed Data Interface), be pakeitimų pranešimams perduoti ši 
s ąsaja naudojasi žemo lygio komunikaciniais protokolais: SHMEM, TCP/IP, ar 
MPI-1. 

Nelokalus GAMESS lygiagretusis kodas taip pat naudoja paskirstytosios 
atminties s ąsaj ą (DDI), bet su padarytais pakeitimais, kurių standartinis GAMESS 
paketas neturi. 

Siekiant paspartinti lygiagre

č

iuosius skai

č

iavimus klasteryje, panaudota 
SCore sistemos programin

÷

 

į

ranga ir sumažintas duomenų perdavimo gaišaties 
laikas. 

Beowulf aplinkos našumo tyrimas  

 Beowulf tipo klasteriuose GAMESS programa skai

č
iavimams atlikti naudoja 

MPI-1 bibliotekas, tai yra „local“ DDI integracija, palaikanti b

ū
tinas komunikacij ų 

operacijas. Kadangi TAURAS sukurtas naudojant Linux OS, galime asmeninius 
kompiuterius panaudoti ir kaip Beowulf tipo klaster

į
. Nor

÷
dami 

į
vertinti skai

č
iavimo 

laiko priklausomybę didinant CPU skai

č
i ų Beowulf aplinkoje, atlikome 

trinitrotulolo molekul

÷

s testinus skai

č
iavimus HF artinyje 6-31G* baz

÷
je.  

0 2 4 6 8 10
0

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

S
pe

ed
up

n (CPU)

 
7 pav. Klasterio užduoties atlikimo laiko pagreit

÷
jimo priklausomyb

÷
 nuo CPU skai

č

iaus, 
tiriant trinitrotolueno molekul

÷
s elektronin ę strukt

ū
r ą HF artinyje (6-31G* baz

÷
). Punktyrin

÷

 
linija yra užduoties atlikimo laiko pagreit

÷
jimo tiesin

÷
 priklausomyb

÷
 nuo  n, ištisin

÷

 linija – 
klasterio TAURAS rezultatai.  
 
 Testavome dviejų procesori ų 9 mazgus (2xCPU 733 MHz). Klasterio 
užduoties atlikimo laikas maž

÷
ja lyginant su laiku vienam CPU, padalytu iš b

ū

tino 
išspr ęsti t ą pa

č
i ą užduot

į
 laiko su n CPU, beveik tiesiškai kaip panašiose grup

÷

se 
[3]. Žinoma, fizinis tinklo paj

÷
gumas klasteryje l

÷
tina susisiekimo greit

į

, tod

÷

l 
negalima pasiekti tiesinio pagreit

÷
jimo rezultato (7 pav.). 

  
 
 

 
8 pav. Linpack etaloninio testo tiesin

÷

s sistemos sprendimas (n = 25000). Rezultatai kitų 
superkompiuterių yra iš [4]. 
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 LINPACK etaloninio testo skai

č

iavimai, atlikti klasteryje TAURAS, leido 
palyginti j

į

 su kitais superkompiuteriais. Buvo spręsta 25000 eil

÷

s tiesin

÷

 lyg

č

i ų 
sistema (8 pav.). Šis etaloninis testas nustato slankaus kablelio operacijų per 
sekund ę greit

į

. TAURAS atlikto užduot

į

 per 2080,77 s ir buvo pasiektas – 5 007 
Gflops paj

÷

gumas. Šis rezultatas yra aukštesnis negu IBM RS/6000 SP2 
superkompiuterio, nors klasterio kaina yra dešimtimis kart ų mažesn

÷

 nei 
superkompiuterio IBM RS/6000 SP2. 

Skai

č

iavimai su IBM RS/6000 SP2 superkompiuteriu su 4 mazgais ir 512 
MB tiesiogin

÷

s kreipties atmintimi rodo, kad analogiškos užduotys klasteryje yra 
išspr ęstos beveik 25 kartus grei

č

iau. Ta

č

iau rezultatas gali b

ū

ti ir kitoks, nes 
klasteris yra panaudotas kaip „asmeninis“ kompiuteris, o SP2 yra daugel

į

 vartotoj ų 
aptarnaujantis superkompiuteris. 

SCore programin÷s įrangos našumo tyrimas 

 Klasterio našumui 

į

tak ą turi ir naudojamo tinklo paj

÷

gumas. Tod

÷

l SCore 
programin

÷

 

į

ranga klasteryje TAURAS buvo pasirinkta d

÷

l komunikacijoms 
naudojamos papildomos PM II tvarkykl

÷

s, nes ji pagreitina duomenų apsikeitim ą tarp 
skai

č

iuojam ųj ų mazg ų.  
 Atvirojo kodo GAMESS paketas suteikia galimybę atlikti pakeitimus, pritaikant 
j

į

 individualiai aplinkai. Tod

÷

l, norint nustatyti sprendimo laiko priklausomybę nuo 
CPU mazg ų skai

č

iaus klasteryje TAURAS panaudojant MPI-1 SCore aplink ą, buvo 
padaryti pakeitimai GAMESS pakete ir atlikti testiniai skai

č

iavimai HF artinyje, 6-
31G* baz

÷

je. SCore programin

÷

s 

į

rangos našumui 

į

vertinti ir palyginti tie patys 
skai

č

iavimai atlikti ir Beowulf aplinkoje naudojant komunikacin

į

 protokol ą TCP/IP. 
 

 
 
9 pav. Skai

č

iavimo laiko priklausomyb

÷
 nuo mazgų skai

č
iaus klasteryje, (a) tiriant 

trinitrotolueno molekul

÷

s elektroninę strukt

ū
r ą (HF artinys 6-31G*baz

÷
); (b) CPU 

naudojimas abiejose aplinkose. 

9 a pav. parodyti gauti rezultatai atliktus testus abiejose aplinkose. Buvo 
pasiekta panaši skai

č

iavim ų sparta, nes skai

č
iavimai HF metodu gali b

ū
ti atliekami 

keliais b

ū

dais, atsižvelgiant 

į
 tai, kuriuos klasterio i6teklius siekiama naudoti. 

Tiesioginis HF skai

č

iavimo metodas iš naujo apskai

č
iuoja integralus kiekvienam 

kartojimui, ir atskiri mazgai tik 

į
vertina daugiacentrių integral ų blokus, tad šiam 

metodui reikia labai daug CPU ir RAM išteklių, tod

÷
l pasiekiamas labai geras CPU 

naudojimas, kas parodyta 9 b pav. Ta

č
iau skai

č
iuojant šiuo metodu tinklas yra 

neapkraunamas 9 a pav. Tad parenkant skai

č
iavimo metod ą reikia žinoti, kaip jis bus 

atliekamas klasteryje ir kokių ištekli ų jam reik
÷

s.  

 
10 pav. Skai

č
iavimo laiko priklausomyb

÷
 nuo mazgų skai

č
iaus klasteryje, tiriant trinitrotolueno 

molekul

÷
s elektronin ę strukt

ū
r ą (HF+MP2 artinys, 6-31G*baz

÷

).  
 
Panaudoję trikdži ų teorij ą (MP2), 

į
vertinome klasterio paj

÷

gumus SCores 
aplinkoje. MP2 metodas yra pla

č
iai taikomas kvantin

÷

je chemijoje siekiant gauti 
tiksli ą informacij ą apie molekuli ų kinetin ę energij ą ir infraraudonuosius spektrus. 
MP2 gradientas buvo parinktas kaip etaloninis testas tod

÷

l, kad algoritmas vykdo 
didel

į
 kiek

į
 vietini ų ir tolim ų paskirstyt ų duomen ų operacij ų. 

Skai

č
iuojant HF+MP2 ypa

č

 apkraunamas tinklas, bet gauti skai

č

iavimo 
rezultatai rodo, kad Beowulf aplinkoje GAMESS skai

č

iavimai vyksta spar

č

iau nei 
SCore aplinkoje (10 pav.). Taip yra tod

÷

l, kad SCore programin

÷

 

į

ranga visus 

į

 mazg ą 
atsi ųstus procesus laiko vykdan

č

iaisiais, tai l

÷

tina skai

č

iavim ą nepriklausomai nuo 
greitesnio tinklo susisiekimo SCores sistemoje. Beowulf aplinka 

į

vertina teisingai 
GAMESS paketo veikimo model

į

: padalindama procesus 

į

 skai

č

iavimo ir „duomen ų 
serviso“ dalis, tod

÷

l skai

č

iavimai atliekami daug spar

č

iau. 

Lygiagrečiųjų skaičiavimų spartinimas  

Lygiagretiesiems skai

č

iavimams vienas iš svarbių veiksni ų yra tinklo 
pralaidumas, nes klasteriuose keli išvien dirbantys procesoriai, vykdydami užduotis, 
turi sugeb

÷

ti kaip galima grei

č

iau susisiekti ir apsikeisti informacija. Tod

÷

l 
lygiagretieji skai

č

iavimai klasteryje TAURAS buvo atlikti išple

č

iant GAMESS 
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paketo veikimo principus klasteryje ir naudojant SCore aplinkos technologijas tinklo 
paj

÷

gumui didinti. 

Tinklo programin ÷s įrangos sąsaja 

Kadangi tinklas yra vienas iš komponentų klasterio paj

÷

gumui didinti, tad, 
siekiant paspartinti skai

č

iavimus klasteryje TAURAS, buvo panaudota SCores 
lygiagre

č

ioji aplinka, realizuota MPI-1-PM technologija, atliekanti patikim ą ir greit ą 
duomen ų susisiekim ą, vietoje 

į

prastai naudojamo TCP/IP.  

Trunking tinklo technologijos įvertinimas  

Siekiant padidinti pralaidumą tinkle, SCore sistemos programin

÷

 

į

ranga si

ū

lo 
naudoti Trunking technologiją, apjungian

č

i ą daugialyp

į

 tinklo kort ų tinkl ą į

 vien ą. 
Siekiant 

į

vertinti klasterio TAURAS paj

÷

gumo priklausomybę nuo tinklo, klasteryje 
buvo panaudota ir 

į

vertinta ši technologija. 
NAS NPB testai parodo Trunking technologijos efektyvum ą. Klasteryje 

trump

÷

ja testo atlikimo laikas, kuris tiesiogiai susijęs su persiun

č

iamos informacijos 
grei

č

iu, ir did

÷

ja skai

č

iuojamieji klasterio paj

÷

gumai (Mops/sek.). 11 a pav. 
parodyta, kaip kei

č

iasi nuo panaudotų tinklo kort ų (TK) skai

č

iaus testo atlikimo 
laikas, taip pat klasterio paj

÷

gumai 11 b pav. Šie rezultatai negin

č

ijamai patvirtina 
tinklo 

į

tak ą klasterio darbui. NPB testui atlikti buvo naudojamos Intel EEP-RO100 ir  
3Com 3C905B tinklo kortos. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

HPL testas 

HPL testas sprendžia tiesinę n eil

÷
s lyg

č
i ų sistem ą. Šis testas nustato 

lygiagre

č

iosios sistemos paj

÷
gum ą atliekant slankaus kablelio operacijas.  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
12 pav. HPL testo rezultatai klasteryje TAURAS naudojant Trunking technologiją. 
 

Atliekant LINPACK test ą, į
tak ą turi tinklo paj

÷

gumas, tod

÷

l t ą pat

į

 test ą 
atlikus klasteryje TAURAS, naudojant Trunking technologij ą Fast Ethernet ir 
Gigabit Ethernet tinkle, buvo gauti skirtingi rezultatai, grafiškai pavaizduoti 12 pav. 

HPL testai atlikti su dviem dviprocesoriniais klasterio TAURAS mazgais. 
Kiekvienu atveju atliktas HPL testas didinant lyg

č

i ų sistemos eilę nuo 2000 iki 
10000. Rezultatai rodo, kad naudojant Trunking technologij ą klasterio paj

÷

gumas 
yra 5 % didesnis lyginant su testo atlikimu paprastu b

ū

du, o naudojant Gigabit 
Ethernet tinkl ą ir tinklo kortas Intel PRO/1000MT paj

÷

gumas padid

÷

ja 13 %. 
Šis rezultatas gali b

ū

ti paaiškinamas tuo, kad HPL etaloninis testas tiesiogiai 
susij ęs su tinklo naudojimu, tad geresnis tinklo pralaidumas ir sumažintas 
skai

č
iavim ų informacijos apsikeitimų gaišaties laikas leidžia klasteriui atlikti 

daugiau slankaus kablelio operacijų per sekundę.  
MPI-2 klasteryje  

Tiriant sukurto klasterio našumą, buvo naudojama GAMESS programos 
versija Beowulf tipo klasteriams ir sukompiliuota programos versija, pritaikyta 
SCore aplinkai. Tyrimų rezultatai parod

÷

, kad specifin

÷

se klasteri ų aplinkose 

 
(a)               (b) 

 
11 pav. NAS NPB testo LU klas

÷
s B(102x102x102) realizacijai naudojant skirtingą skai

č
i ų 

TK: (a) laiko priklausomyb

÷

 nuo TK skai

č
iaus, (b) slankaus kablelio operacijų atlikimo per 

sekundę paj

÷

gum ų priklausomyb

÷
 nuo TK skai

č
iaus klasteryje. 
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skai

č

iavimams taikant GAMESS paketą atsiranda sunkumų. Kompiuteri ų 
klasteriuose GAMESS programos DDI sąsaja sukurta naudojantis MPI-1 
bibliotekomis. MPI-1 standartas nenumato globaliosios atminties tvarkymo 
galimyb

÷

s, tad DDI bibliotekoje globaliosios atminties tvarkymo funkcijos yra 
„perdarytos“ naudoti MPI-1 standarte numatytomis pranešim ų perdavim ų 
funkcijomis. D

÷

l šios priežasties klasteriams pritaikytas GAMESS paketas susikuria 
po du procesus tam pa

č

iam skai

č

iuojamajam mazgui. MPI-2 standarte jau yra 
numatytos globaliosios atminties tvarkymo funkcijos. Taigi naudojantis MPI-2 
bibliotekomis, ši ų dviej ų proces ų vienam procesoriui b

ū

t ų galima išvengti, ta

č

iau 
kuriant DDI s ąsaj ą, MPI-2 standarto dar nebuvo. 

Siekiant paspartinti klasteryje TAURAS lygiagre

č

iuosius skai

č

iavimus, buvo 
panaudotos MPI-2 standartin

÷

 biblioteka ir SCore sistemos aplinkos MP II ypatyb

÷

s. 
MPI-2 susisiekimo bibliotekos palaiko vienašal

į

 susisiekimo srautą, kad b

ū

t ų galima 
pasiekti tolim ą atminties prieigą (RMA). Programavimo modelio funkcionavimas 
panašus 

į

 naudojam ą bibliotekos SHMEM, kurios pagrindu dirba Cray T3E sistema, 
nes SHMEM bibliotekos klasteriuose n

÷

ra, pritaikyta MPI-2 biblioteka.  
GAMESS lygiagretusis kodas buvo realizuotas su vienu skai

č

iavimo procesu 
vienam centriniam procesoriui. Buvo 

į

gyvendintas MPI-2 standartin

÷

s bibliotekos, 
globalios atminties valdymas, ko klasteriuose DDI standartas nedar

÷

. Tokiu b

ū

du 
buvo išpl

÷

stas informacijos persiuntimo standartas, kuris sumažino procesų skai

č
i ų 

vienam centriniam procesoriui.  Č

ia panaudotos tokios MPI-2 funkcijos: 

• MPI_Win_create: Kolektyvinis informacijos srautas, sukuriantis bendrosios 
atmintin

÷

s bufer

į

. 

• MPI_Get, MPI_Put: Duomenų nuskaitymas nuo bendrosios atmintin

÷
s 

buferio. 

• MPI_Win_fence: Vykdo kolektyvinę informacijos srauto sinchronizaciją. 
 

Reikalavimai lygiagrečiųjų skaičiavimų klasteriui 

Prieš atliekant realius tiriamuosius skai

č
iavimus GAMESS paketas suteikia 

galimyb ę patikrinti reikiam ų ištekli ų poreik

į
 suplanuotai užduo

č
iai atlikti. Tam tik 

reik

÷

t ų lygiagre

č

i ųj ų skai

č

iavim ų klasteryje pateikti 

į
vesties fail ą, apibr

÷
žt ą grup

÷
je 

$CONTRL „EXETYP=CHECK“. Ši eilut

÷
 nurodo, kad reikia apskai

č
iuoti 

į
vesties 

skyriuose numatytoms užduotims 

į
vykdyti reikiamus išteklius, patikrinti ir 

į
vertinti 

skai

č

iavimams pateiktus duomenis. Šis b

ū
das, kuriuo nustatomi b

ū
tini ištekliai 

lygiagretiems skai

č

iavimams atlikti, yra labai patogus pradedant naujus tiriamuosius 
darbus, nes padeda išvengti pasitaikan

č
i ų klaid ų ir neatitinkan

č
i ų klasterio paj

÷
gumo 

užduo

č

i ų. Kadangi ištekli ų poreikis tiesiogiai priklauso nuo skai

č
iavimams 

pasirinkt ų metod ų ir bazini ų funkcij ų rinkini ų tokiu b

ū
du galima iš anksto sužinoti, 

kiek j ų reik

÷

s. Atliekant patikslintuosius skai

č
iavimus ar sprendžiant modelin

į
 

uždavin

į

  a priori galima žinoti klasterio mazgų skai

č
i ų bei suplanuoti darbų apimt

į
. 

Tokiu b

ū

du ir yra sudaryta 3 lentel

÷
. 

 
3 lentel

÷

. GAMESS paketo reikalavimai klasteriui TAURAS. 
 

Baz

÷
 

Bazini ų 
f-j ų sk. 

Artinys 
Reikalinga 

RAM ( MB) 
Mazg ų skai

č
ius 

(CPU-2GB RAM ) 
     

TNT skaičiavimai 
     

6-311G(3d,1f,3p) 716 HF + MP2 7 320 4 
     

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

785 HF + MP2 8 776 5 

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

+diffsp,+diffs 785 HF   

     
TZV (3d,1f,3p) 732 HF + MP2 7648 5 

     
TZV(3d,1f,3p) 
+diffsp,+diffs 

801 HF + MP2 9128 6 

     
Modelinis uždavinys 

     
 903 HF + MP2 113 608 66 
     
 1290 HF + MP2 492 496 224 

 

5. Gautų rezultatų analiz÷ 

Skaičiavimų rezultatai didinant bazinių funkcij ų skaičių Į
vertinant klasterio skai

č

iavim ų paj

÷

gumus buvo atlikta pilnas 
sprogstamosios 2,4,6-trinitrotoluene molekul

÷

s parametrų skai

č

iavimas, 
atsižvelgiant 

į

 simetrij ą (C1).  
Skai

č

iuota Hartree-Fock metodu naudojant bazinių funkcij ų aib ę: 6-
31G*(1d), 6-311G** (1d), 6-311G** (2d), 6-311G** (2d+1f), 6-311G** (3d+1f) ir 6-
311G** (3d+1f+3p).  
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Atlikti skai

č

iavimai AKK TAURAS parod

÷

, kad didinant bazinių 
funkcij ų skai

č

i ų, atliekam ų skai

č

iavim ų apimtis did

÷

ja, nes jiems atlikti reikia 
vis didesni ų klasterio ištekli ų. Gauti tyrim ų rezultatai ir skai

č

iavim ų trukm

÷

, tiriant  
2,4,6-trinitrotoluene molekulę, pateikti 4 lentel

÷

je. 
 
4 lentel

÷

. Klasterio TAURAS skai

č

iavimo laikas SCore aplinkoje atliekant 
2,4,6-trinitrotolueno molekul

÷

s geometrijos optimizavimą Hartree-Fock artinyje 
ir  didinant bazini ų f-j ų skai

č

i ų. Efektyvumas tirtas panaudojus 9 
dviprocesorinius mazgus. 

 
Skai

č

iavim ų laikas 
Baz

÷

 
Bazini ų  
f-j ų sk. 

Etot.HF, 
a.v. 

Dipolinis 
mom., 

D 
 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 4.12
6-311 G**(2d) 415 -880.365 1.702 555.0 9.25
6-311 G**(2d+1f) 575 -880.406 1.713 1511.7 25.20
6-311 G**(3d+1f) 671 -880.426 1.727 5349.8 89.16
6-311 G**(3d+1f+3p) 716 -880.432 1.716 6773.7 112.9

 
Atlikus skai

č

iavimus ir panaudojus skirtingą bazini ų funkcij ų derin

į

 nuo 6-
31 G* (su poliarizacin

÷

mis d funkcijomis antro periodo elementams iš viso 250 
bazini ų funkcij ų) iki 6-311 G** (su dviem poliarizacin

÷

mis d funkcijomis antro 
periodo elementams) plius viena f funkcija ir difuzines s ir p funkcijas antro periodo 
atomams bei difuzines funkcijas vandenilio atomams (iš viso 770 bazinių funkcij ų), 
galime daryti išvadą, kad su palyginti mažu klasteriu TAURAS, integravus SCore 
lygiagretinimui skirt ą programin ę į

rang ą, galima atlikti visus b

ū
tinus molekul

÷
s 

tyrimui skai

č

iavimus Hartree-Fock lygmenyje. Tod

÷

l galima tvirtinti, kad AK 
klasteris, leidžiantis atlikti šiuolaikinius kvantcheminius tyrimus, yra gerai 
pritaikytas medžiagotyros uždaviniams spręsti. 

 
 

2,4,6-trinitrophenolo molekul÷s tyrimas 

Siekiant patvirtinti naujai sukurtos lygiagre

č
ios aplinkos patikimumą, 

šiame skyriuje pateikiami klasteryje TAURAS atliktų sprogstamųj ų medžiag ų 
molekuli ų tiriam ųj ų darb ų skai

č
iavim ų rezultatai, kurie palyginti su kitų autori ų 

gautais ir viešai publikuotais tiek skai

č
iavim ų, tiek eksperimentų rezultatais. 

Skai

č

iavim ų rezultatai patvirtina, kad realizuotas klasteris tinka sprogstamųj ų 
medžiag ų tyrimui. 

 Klasteryje TAURAS tirta 2,4,6-trinitrophenolo  molekul

÷
. Tyrim ų tikslas – 

išsiaiškinti NO2 grupi ų į

tak ą. Gauti skai

č
iavimo rezultatai palyginti su eksperimentu 

ir P. C. Chen skai

č

iavim ų rezultatais [5]. Surasti HF/6-31* metodu TNP 
molekul

÷

s: ryši ų ilgiai, kampai, dihedraliniai kampai, dipolinis momentas ir 
energija yra pateikti lentel

÷
se (5 lentel

÷
). 2,4,6-TNP molekul

÷
s geometrija buvo 

optimizuota.  
 
5 lentel

÷

.  2,4,6-trinitrophenolo molekul

÷
s pusiausvyros ryšių ilgiai (Å) nustatyti HF/6-31G*   

metodu klasteriu  TAURAS ir palyginti su P. C. Chen ir eksperimentu [5],[6].  
 

Ryšys 
HF/6-31G* 

[5] 

HF/6-31G* 
(pakeista b

ū
sena) 

[5] 

Eksperimentas 
[6] 

 
HF/6-31G* 

 
 

C1-C2 
C2-C3 
C3-C4 
C4-C5 
C5-C6 
C1-C6 
C1-O7 
O7-H8 
C2-X1 
X1-Y1 
X1-Y2 
C3-X2 
C4-X3 
X3-Y5 
X3-Y6 
C5-X4 
C6-X5 
X5-Y9 
X5-Y10 
Y1-H8 

 
1.410 
1.382 
1.372 
1.386 
1. 371 
1.408 
1.301 
0.958 
1.450 
1.206 
1.184 
1.070 
1.451 
1.192 
1.192 
1.071 
1.458 
1.195 
1.187 
1.789 

 
1.416 
1.382 
1.373 
1.382 
1. 377 
1.415 
1.298 
0.968 
1.451 
1.206 
1.184 
1.070 
1.451 
1.192 
1.191 
1.069 
1.462 
1.196 
1.185 
1.761 

1.412 
1.373 
1.367 
1.376 
1.355 
1.407 
1.312 

- 
1.455 
1.227 
1.201 

- 
1.455 
1.214 
1.217 

- 
1.477 
1.183 
1.202 

 
1.413 
1.378 
1.370 
1.379 
1.374 
1.412 
1.294 
0.952 
1.455 
1.200 
1.177 
1.070 
1.455 
1.186 
1.185 
1.069 
1.466 
1.189 
1.179 
1.750 

 

Molekuli ų NT, DNT(4,6), DNT(2,4), DNT(2,6), DNT(4,5) tyrimai 

Kad ištirtume klasterio TAURAS specifin

÷

s aplinkos paj

÷

gumus atlikome 
sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų kvantcheminius tyrimus. Kadangi skai

č

iavimams 
buvo naudojama specifin

÷

 aplinka, tai reik

÷

jo 

į

sitikinti, kad molekuli ų modeliavimo 
skai

č
iavimai atliekami teisingai klasteryje TAURAS, o gauti rezultatai pakankamai 

artimi rezultatams, gautiems žinomais superkompiuteriais.  
Skai

č

iavimai atlikti  HF/6-31G* metodu (su poliarizacin

÷

mis d funkcijomis 
antro periodo elementams). Šis tyrimas gali pateikti verting ą informacij ą apie 
aromatinius nitro mišinius. Gauti rezultatai buvo palyginti su kit ų autori ų 



 17  

 

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

Stabiliausia molekul

÷

 turi mažiausi ą HF energij ą. Rastos energijos 
dinitrotoluen ų izomer ų HF/6-31G* metodu sutapo su P. C. Chen [5]. Pagal tyrimo 
rezultatus, 2,4-dinitrotoluenas yra stabilesnis už 4,5-dinitrotoluen ą.   

Ši ų molekuli ų geometrin

÷

 strukt

ū

ra yra 13 pav., o rasti ryšių ilgiai pateikti 6 
lentel

÷

je. Palyginus buvo geri atitikmenys visos geometrin

÷

s strukt

ū

ros (ryši ų ilgi ų, 
kamp ų ir dihedralini ų kamp ų). Abiem atvejais P. C. Chen ir klasterio TAURAS 
skai

č

iavimai nustat

÷

, kad izomerai deformuojasi benzolo žiede, tai daro 

į

tak ą metilo 
ir nitro grup

÷

ms [5].  
 

 
 

13 pav. Tirt ų molekuli ų 2,4-DNT, 2,6-DNT, 4,5-DNT ir 4,6-DNT geometrin

÷

 strukt

ū

ra. 

 

 
(a) (b) 

14 pav. Molekuli ų NT (a) ir DNT(b) stabilumo nustatymas. Skai
č

iavimai atlikti HF 
metodu 6-311G(3d.1f.3p) baz

÷
je. 

 

Svarbiausi šitų tyrim ų rezultatai parod

÷
, kad molekul

÷
s yra stabilesn

÷
s, jei nitro 

ir metilo grup

÷

s 2,4-dinitrotoluene, 2,6-dinitrotoluene yra atskirtos viena nuo kitos. 
Šie rezultatai patvirtina taip pat P.C. Chen išvadą [5]. Dinitrotolueno sprogstamųj ų 
medžiag ų molekuli ų geometrijos analiz

÷
 padeda geriau suprasti šių molekuli ų 

šiluminius irimo mechanizmus. 
 
 
6 lentel

÷

. DNT molekul

÷
s sryši ų ilgiai (Å) nustatyti klasteryje TAURAS ir P. C. Chen [5]. 

 
Bond 2,4-dinitrotoluene 2,4-dinitrotoluene[5] 2,6-dinitrotoluene 2,6-dinitrotoluene[5] 
C1-C2 
C2-C3 
C3-C4 
C4-C5 
C5-C6 
C1-C6 
C1-C7 
C7-H8 
C7-H9 
C7-H10 
C2-N10 
N10-O11 
N10-O12 
C3-H7 
C4-N13 
N13-O14 
N13-O15 
C5-H8 
C6-H9 
N20-O21 
N20-O22 

1.3899 
1.3843 
1.3758 
1.3833 
1.3789 
1.3937 
1.5133 
1.0800 
1.0801 
1.0802 
1.4600 
1.1899 
1.1930 
1.0689 
1.4601 
1.1933 
1.1918 
1.0701 
1.0733 

- 
- 

1.3982 
1.3831 
1.3758 
1.3827 
1.3793 
1.3948 
1.5135 
1.0810 
1.0811 
1.0812 
1.4611 
1.1932 
1.1926 
1.0691 
1.4556 
1.1921 
1.1933 
1.0712 
1.0735 

- 
- 

1.3970 
1.3841 
1.3790 
1.3790 
1.3840 
1.3960 
1.5191 
1.0816 
1.0768 
1.0769 
1.4621 
1.2920 
1.1940 
1.0719 
1.0728 

- 
- 

1.0715 
1.4622 
1.1939 
1.1920 

1.3964 
1.3838 
1.3793 
1.3793 
1.3839 
1.3963 
1.5189 
1.0815 
1.0770 
1.0770 
1.4624 
1.2921 
1.1937 
1.0716 
1.0730 

- 
- 

1.0716 
1.4624 
1.1937 
1.1921 

 
 
Išple

č
iant tyrim ą ir norint patvirtinti anks

č

iau min

÷

t ą pasteb

÷

jim ą, buvo tiriama 
4,5-dinitrotoluene molekul

÷

, kurios nitro grup

÷

s yra labai arti. Rezultatai rodo, kad 
4,5-dinitrotoluene stabilumas yra žemiausias. 

Skai

č
iavimai patvirtino anks

č

iau min

÷

t ą teorin ę prielaid ą. Rezultatai leidžia 
daryti išvad ą, kad sukurtas klasteris gali spręsti šiuolaikinius kvantin

÷

s chemijos 
uždavinius. Izomerų energija buvo apskai

č

iuota ieškant stabiliausio darinio. Gauti 
rezultatai pateikti 14 a pav. rodo, kad 4,6-dinitrotoluene yra stabiliausias izomeras. 
14 b pav. pateikti rezultatai rodo, kad stabiliausias izomeras iš nitrotoulenų yra 
NT(4). 
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Sprogstamųjų medžiagų molekulių virpesių spektrai 

NO grupi ų detekcijos spektroskopiniai metodai yra pla

č

iai naudojami jungini ų, 
turin

č

i ų nitro grupes detekcijai. Tokiems junginiams priklauso trinitrotoluolas (trys 
NO2 grup

÷

s) bei vien ą ir dvi NO2 grupes turintys atitinkami junginiai.  
 

7 lentel

÷

. IR ir Ramano harmoninių virpesi ų dažni ų intensyvumai ir formos 
nustatytos atlikus trinitrotoluene molekul

÷

s skai

č

iavimus Hartrio-Foko artinyje. 
 

Dažnis, cm-1 
IR 

intensyvumas, 
D2/(a.m.v.*A2) 

Ramano 
intensyvumas, 

A4/a.m.v. 
Svyravimo forma 

1306 - 16 Žiedo deformacijos 
1623 - 37 NO2, CH3 ir žiedo deformacijos 
1627 11 7 NO2, CH3 ir žiedo deformacijos 
1639 - 40 NO2, CH3 ir žiedo deformacijos 
1788 - 71 Žiedo deformacijos 
1885 14 - NO2 valent. svyr. 
3269 - 137 NO velent. svyr. 
3332 - 74 NO velent. svyr. 
3467 - 36 CH3 valent. svyr. 
3470 - 29 CH valent svyr. 
3496 - 29 CH valent svyr. 

 
 
8 lentel

÷

. IR ir Ramano harmoninių virpesi ų dažni ų intensyvumai ir formos nustatytos 
atlikus trinitrofenolo molekul

÷

s skai

č

iavimus Hartrio-Foko artinyje. 
 

Dažnis, cm-1 
IR 

intensyvumas, 
D2/(a.m.v.*A2) 

Ramano 
intensyvumas, 

A4/a.m.v. 
Svyravimo forma 

1474 - 142 Žiedo ir NO2 deformacijos 
1605 9 63 Žiedo ir NO2 deformacijos 
1651 2 33 Žiedo ir NO2 deformacijos 
1709 - 39 Žiedo deformacijos 
1747 14 120 NO velentiniai svyr. 
1826 12 24 NO velentiniai svyr. 
2029 21 14 NO velentiniai svyr. 
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 

 
Jungini ų virpesi ų spektrai ir elektronin

÷
 strukt

ū
ra priklauso nuo nitro grupių 

skai

č

iaus. Atliekant trinitrotoluolo ir 2,4,6-trinitrofenolo medžiagų maž ų 
koncentracij ų kiekybinius tyrimus lazerin

÷
s spektroskopijos metodais, reikalinga 

išsami molekuli ų vibracini ų spektr ų analiz

÷
. 

Klasteryje TAURAS ši priklausomyb

÷
 ištirta ab initio kvantcheminiais 

metodais, naudojant GAMESS paketą. Hartrio ir Foko artinyje apskai

č
iuoti 

vibracini ų šuoli ų dažniai, IR ir Ramano spektrų intensyvumai pateikti 7 ir 8 
lentel

÷

se. Iš gautų tyrimo rezultat ų pateikiami tik didžiausio intensyvumo šuoliai. 
Skai

č
iavimams buvo panaudota 6-31G* atominių orbitali ų baz

÷
 

(poliarizacin

÷
s d funkcijos visiems antro periodo elementams). Visi molekuli ų 

geometriniai parametrai buvo optimizuojami, skai

č
iuojant Hartrio ir Foko artinyje 

bei daugiakonfig

ū
raciniu Hartrio ir Foko metodu. Tiriamų molekuli ų vibracini ų 

šuoli ų dažniai bei santykiniai infraraudonojo ir Ramano spektr ų intensyvumai buvo 
apskai

č
iuoti harmoniniame artinyje, potencialinius paviršius apskai

č
iuojant min

÷

tais 
ab initio metodais. Tirtoms molekul

÷
ms reik

÷
jo 250 ir 246 bazinių Gauso funkcij ų ir 

daugiau kaip 65 000 konfig
ū

racij ų skai

č
iuojant daugiakonfig

ū
raciniu metodu. 

Skaičiavimo rezultatų palyginimas su eksperimentu 

IR spektroskopija yra pagr

į
sta atom ų vibracija molekul

÷

se. IR spektras yra 
gaunamas veikiant medžiagą infraraudonais spinduliais. Energija absorbcijos spektre 
atitinka tipin

÷
s molekul

÷
s dalies vibracijos dažn

į

. IR absorbcijos informacija yra 
pateikiama spektru, kur bangos ilgiu ar bangos numeriu yra x-ašis, o absorbcijos 
intensyvumas yra y-ašis. Vibraciniai dažniai priklauso nuo sąveik ų tarp atom ų ir 
atom ų grupi ų. Klasteryje TAURAS buvo atlikti skai

č

iavimai ir teoriškai nustatyti 
2,4,6-TNT molekul

÷
s IR ir Ramano spektrai. 

Suskai

č
iuoti klasteryje TNT spektrai IR srityje 350-3350 cm-1 pateikti 15 a 

pav. 15 b pav. pateikti eksperimento rezultatai gauti darbe [7]. TNT leidžia 
identifikuoti svyravim ų formas: srityje 3000-3100 cm-1, priskiriamas asimetrinei ir 
simetrinei C-H vibracijai, kuriai atitinkamai priklauso CH3 grup

÷

 ir aromatinis 
žiedas. Kitos aukšto intensyvumo virš

ū

n

÷

s yra 1355 cm-1 (NO2 grup

÷

s simetrin

÷

 
ištempimo vibracija), 1540 cm-1 (NO2 grup

÷

s asimetrin

÷

 ištempimo vibracija), 1025 
cm-1 (CH3 grup

÷
s deformacija), 1085 cm-1 (C-H junginio išlinkimas), 909 cm-1(C-N 

grup

÷
s ištempimas), 794 cm-1(C-CH3 ištempime) ir 720 cm-1(C-N-O išlinkimas). 

Išsami informacija pateikiama 7 lentel

÷

je. 
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15 pav. 2,4,6-trinitrotoluene molekul

÷

s IR spektras: (a )suskai

č

iuotas klasteryje TAURAS; 
(b )gautas atlikus eksperimentą [7]. 
 
 Atlikus eksperimentą negalima tiksliai nustatyti, su kuriomis molekul

÷
s dalimis 

susijusi ta ar kita spektro linija, tod

÷

l gaut ų eksperimentini ų rezultat ų paaiškinimui 
b

ū

tina atlikti ir teorinius skai

č

iavimus. 
 Šiuo metu kvantin

÷

s chemijos tyrimai tapo standartu, tod

÷
l siekiant teorinio 

tyrimo rezultatus palyginti su eksperimentu, skai

č

iavimams atlikti naudojami 
superkompiuteriai arba asmeninių kompiuteri ų klasteriai. Disertaciniame darbe 
skai

č

iavimams atlikti buvo panaudotas asmeninių kompiuteri ų klasteris TAURAS. 
Atlikus skai

č

iavimus buvo teoriškai nustatyta NO2 grupi ų į
taka sprogstamųj ų 

medžiag ų (TNT ir TNP) molekuli ų elektroninei sandarai, IR spektrams bei 
charakteringoms spektrų sritims b

ū

tinoms toki ų medžiag ų identifikavimui. 
Gaut ų modeliavimo rezultatų palyginimas su kitų autori ų eksperimentiniais bei 

skai

č

iavimo rezultatais parod

÷

 pakankamai gerą atitikim ą, nes maksimalios 
santykin

÷

s paklaidos neviršijo 2,5 % (lyginant su eksperimentu) ir 1 % (lyginant  su  
skai

č

iavim ų rezultatais). 
 
 
 
 

Disertacinio darbo išvados 

Suk

ū

rus asmeninių kompiuteri ų klaster

į
 

į
diegiant SCore programinę į

rang ą ir 
pritaikius 

į

 ši ą aplink ą integruot ą GAMESS skai

č
iavim ų program ą realiems 

sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų tyrimams, suformuluotos šios mokslin

÷
s ir 

praktin

÷

s išvados: 
 

1. Disertaciniame darbe pasi

ū
lytas asmeninių kompiuteri ų klasteris, 

naudojantis ribotus išteklius ir laisvai platinamą Linux OS ir SCore 
programin ę į

rang ą, leidžia ženkliai sumažinti siun

č
iam ų duomen ų 

apsikeitim ų s ąnaudas ir tokiu b
ū

du padidina klasterio našumą ir 
efektyvum ą. Tod

÷
l, tapo 

į
veikti lygiagre

č
i ųj ų duomen ų persiuntimo b

ū

d ų 
tr

ū
kumai, esantys Beowulf tipo klasteriuose.  

2. Pasirinkus molekulių elektronini ų strukt

ū
r ų ab initio skai

č
iavim ų b

ū

d ą, 
programa GAMESS integruota sukurtame klasteryje, tinka sprogstamųj ų ir 
kit ų medžiag ų molekuli ų strukt

ū
rai tirti. 

3. Palyginus skai
č

iavimo rezultatus, gautus šiame darbe su turimais 
eksperimentiniais duomenimis ir kitų autori ų rezultatais, galima teigti, kad  

• darbo rezultatai ateityje gali b

ū
ti panaudoti tiriant sprogstamųj ų 

medžiag ų savybes ir kuriant SCore tipo klasterius; 
• darbo rezultatai gal

÷
t ų sudominti specialistus, kurie jau nuo 1961 m. 

tobulina GAMESS paketą, pl

÷

todami jo galimybes 

į

vairaus tipo 
superkompiuterių ir klasteri ų architekt

ū

roms;  
• sprogstamųj ų medžiag ų molekuli ų ab initio tyrim ų rezultatai gali 

b

ū
ti panaudoti kuriant prietaisus nuotoliniam teršalų detektavimui. 
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Summary 

The objective of this research work was the design, creation and realizing the 
PC clusters consisting of commodity hardware and using Fast Ethernet-Network for 
parallel calculations. Research on the evaluation of PC cluster abilities were 
analyzed by theoretical calculation of the signatures of explosive materials, such as 
TNT and TNP. The computational results are compared with the experimental ones, 
obtained by other authors using the spectroscopic technique. The dissertation 
consists of five parts. 

The first part  is Introduction. It presents the statement of the problem and its 
topicality, research issues and objectives, motivation of the research, research 
methodology used, research findings and results, its scientific novelty, practical 
importance and approbation as well as the main results of the research. 

The second part presents the background and needs of computational 
quantum mechanical methods that are widely used for investigations. The 
computational quantum chemistry is a technique that helps us to resolve, predict, 
and study new concepts, compounds, reactions and mechanisms. This method is 
very helpful in compounds that require exceptional worry in their use, e.g., 
explosives, for reducing the risk to personnel testing and maintenance costs in 
service. Molecular modeling is the basis of computational quantum chemistry, 
concerned on predicting the behavior of individual molecules within a chemical 
system. The molecular modeling let us to obtain molecular characteristics. This 
section describes the ab initio quantum chemistry methods used for these theoretical 
investigations performed by means of ab initio quantum mechanical calculations 
using the GAMESS computer code. 

The basis of these investigations is quantum mechanics; however, in order to 
achieve quantitative results comparable with the experimental ones we need 
supercomputer power or a cluster of parallel computers. In this way, the tasks have 
been solved during the last decade of the 20th century.  

The third part  describes the background and needs of parallel processing 
and introduces the personal computer (PC) cluster TAURAS built in the Department 
of Applied Sciences of Lithuanian Military Academy with SCore cluster software. 
This section presents an overview of the Real World Computing (RWC) project in 
the framework of this thesis has done. A particular attention was paid to the SCore 
Cluster System software developed in the RWC project, because it is the software 
used in this research work. The SCore Cluster System software has been installed 
and used as a practical parallel processing environment. This dissertation has been 
written as a part of development of self-made clusters from commodity hardware. 
This one of the goals of this thesis is to realize the self made cluster TAURAS with 
the SCore cluster system software in the commodity network and to demonstrate its 
effectiveness in practical use, as well as to demonstrate that the performance of a 
cluster system is equal to that of a commercially available parallel computer.  
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The Numerical Aerospace Simulation (NAS) Parallel Benchmarks discussed 
here include effective algorithms for computational and communicational 
performance, which were used to evaluate the PC cluster. The tasks solved were 
used to compare the capabilities of our cluster with other clusters and 
supercomputers. The cluster is registered in the list of top500 cluster [1]. 

The fourth part  is analytical, it describes the research design. The object of 
analysis is the known approaches for evaluate in the quality of Beowulf and SCore 
type cluster environments. First, a comparative analysis has shown that, using the 
SCore cluster system software communication facility PM in Fast Ethernet network 
the performance of application programs can be comparable with the dedicated 
cluster network communication. Because of evaluation by the NAS parallel 
benchmarks, it is obvious that practical high-performance cluster systems can be 
built using a commodity Fast Ethernet network. Second, the comparative analysis 
described to show the effectiveness of created computational facilities, applied to 
investigate the electronic structure and vibrational spectra of explosive molecules by 
ab initio quantum mechanical computational methods. The approaches for 
evaluating quality of GAMESS quantum chemistry computer code implementations 
in Beowulf and SCore type cluster environments are studied in detail and compared 
using the proposed methodology of comparative analysis. It allows preparing 
valuable recommendations how to use the GAMESS computer code in PC clusters 
with the SCore cluster system software. 

The fifth part  is analytical as well. The object of analysis here is the known 
methods for evaluating the quality of calculation results in a new parallel 
environment and experimental characterization of explosive molecules. 
Unfortunately, the experiment cannot determine to which piece of molecule this or 
that line of spectrum belonged. Therefore, the current theoretical investigations have 
become as the standards. The molecular modeling by means of the PC cluster 
TAURAS made it possible to obtain molecular characteristics such as: heats of 
formation, bond and reaction energies, molecular energies and structure, energies 
and structures of transition states, charge distribution in molecules, vibrational 
frequencies (IR and Raman spectra), and electronic transitions. The analysis and 
evaluation of these results by experiments lead for the conclusion on that accurate 
ab initio quantum chemical computations (molecular electronic structure and 
vibrational spectra investigations) are essential in the development of spectroscopic 
methods for detection of small amounts of materials. Also the clusters based on PC’s 
running Linux can become the cheapest “supercomputers” in the academic and 
commercial field. 

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