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Слайд 2

ВведениеВведение

Расчет электронной
структуры сплавов

STUTTGART TB-LMTO-ASA

Большие системы
Увеличение

вычислительных
затрат

Самая времяемкая
процедура

Интегрирование по
энергетическим зонам в
обратном пространстве



СхемаСхема обменаобмена даннымиданными вв условияхусловиях
достаточногодостаточного объемаобъема оперативнойоперативной памятипамяти

Слайд 3

Задача: после работы параллельной части программы на диске
должен остаться файл с результатами расчета.
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11 22 33 44

55 66 77

ИнтегрированиеИнтегрирование попо
энергетическимэнергетическим зонамзонам

MPI_ALLGATHERVMPI_ALLGATHERV
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ЗаписьЗапись нана дискдиск
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РезультатыРезультаты длядля системысистемы сс 1100 kk--точкамиточками
Слайд 4



РезультатыРезультаты длядля системысистемы сс 18 18 kk--точкамиточками
Слайд 5



СхемаСхема обменаобмена даннымиданными вв условияхусловиях
нехваткинехватки объемаобъема оперативнойоперативной памятипамяти

Слайд 6

Задача: после работы параллельной части программы на диске
должен остаться файл с результатами расчета.

00

оперативнаяоперативная памятьпамять файлфайл результатарезультата

временныйвременный файлфайл
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33 11 22

77 55 66

0044 11 22 33

1155 66 77

ИнтегрированиеИнтегрирование попо энергетическимэнергетическим зонамзонам

0044 11 22 33 44 11 22 33

1155 66 77 11 22 33

0011 22 33 44 11 22 33 44

55 1155 66 77 11 22 33 44

СборСбор информацииинформации

0011 22 33 44 11 22 33 44 55

66 1155 66 77 11 22 33 44 55



Слайд 7

РезультатыРезультаты

1.

2.

Реализован параллельный подход в процедуре
вычисления зонной структуры программного пакета
TB-LMTO-ASA.

Задача решена отдельно для систем разного размера.
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