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Введение

Ĥe(r1, . . . , rN)ψ(x1, . . . , xN) = Ee(R1, . . . ,RK)ψ(x1, . . . , xN), xi = {r, σ} (1)

Fµν = Hcore
µν +

∑
ρ,σ

Dρσ

[
(µν|ρσ)− 1

2
(µσ|ρν)

]
(2)

(µν|ρσ) =
∫
χµ(r1)χν(r1)χρ(r2)χσ(r2)

|r1 − r2|
dr1dr2 =

Naux∑
B,C

(µν|B)(V−1)BC(ρσ|C) (3)

(µν|B) =
∫
χµ(r1)χν(r1)ϕB(r2)

|r1 − r2|
dr1dr2 (4)

1 Для каждой новой геометрической конфигурации интегралы рассчитываются
вновь [1].

2 В «прямом» подходе интегралы рассчитываются в продолжение каждой
ССП-итерации (но 3c2e можно и полностью хранить в оперативной памяти [2–4]).
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Трёхцентровые кулоновские интегралы

(µν|B) =
∫
χµ(r1)χν(r1)ϕB(r2)

|r1 − r2|
dr1dr2, (µν|B) = (νµ|B)

χµ(r) = Pµ(r) exp(−αµr2), ϕB(r) = QB(r) exp(−βBr2) (5)

Особенности
1 Интегрирование осуществляется по оболочкам (libcint [5]).
2 Оболочки имеют разные размеры.
3 Оболочки интегрируются за разное время.
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Трёхцентровые кулоновские интегралы

Рис.: spdf-орбитали (ссылка: Wikimedia Commons)
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Трёхцентровые кулоновские интегралы

(µν|B) =
∫
χµ(r1)χν(r1)ϕB(r2)

|r1 − r2|
dr1dr2, (µν|B) = (νµ|B)

Рис.: Массив интегралов (хранение по столбцам)

Задачи
1 Обеспечить локальность хранения элементов массива.
2 Сбалансировать параллельный расчёт интегралов.
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Дизайн алгоритма: параллельное интегрирование

Рис.: Заполнение массива интегралов
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Дизайн алгоритма: шаги релаксации и слияния

b [i] =

{
Nbuf [i]− (Nexp [i]− Nact [i]), i = 0;
Nbuf [i]− (Nexp [i]− Nact [i]) + b [i − 1] , i ̸= 0.

(6)
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Дизайн алгоритма: шаги релаксации и слияния
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Тестирование: методика (OpenMP)

Вычислительный узел 2x AMD EPYC 7662 64-core CPU

Рис.: Схемы привязки OpenMP-нитей (для проверки NUMA-awareness)
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Тестирование: масштабируемость расчёта интегралов (OpenMP)

Базис AO (AUX) – def2-TZVPP(-RIFIT): NAO = 2832/1104 (Naux = 6528/2016) ∼ 200 ГБ
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Тестирование: ускорение расчёта интегралов (OpenMP)

Базис AO (AUX) – def2-TZVPP(-RIFIT): NAO = 2832/1104 (Naux = 6528/2016) ∼ 200 ГБ
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Тестирование: время работы различных этапов алгоритма (OpenMP)
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Тестирование: масштабируемость расчёта интегралов (OpenMP)

Базис AO (AUX) – def2-SVP(-RIFIT): NAO = 2548/1216 (Naux = 8248/2944) ∼ 200 ГБ
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Тестирование: ускорение расчёта интегралов (OpenMP)

Базис AO (AUX) – def2-SVP(-RIFIT): NAO = 2548/1216 (Naux = 8248/2944) ∼ 200 ГБ
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Тестирование: масштабируемость расчёта интегралов (MPI/OpenMP)

Вычислительные узлы 32x Intel Xeon E5-2683 v4 6-core CPU; Сеть Infiniband FDR
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Тестирование: ускорение расчёта интегралов (MPI/OpenMP)

Базис AO (AUX) – def2-TZVPP(-RIFIT): NAO = 2832/1104 (Naux = 6528/2016) ∼ 200 ГБ
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Тестирование: распределение времени работы процессов и объёма
использованной каждым из них памяти (MPI/OpenMP)
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Настоящее и Будущее

Прекрасная реальность
1 Масштабируемый алгоритм расчёта трёхцентровых кулоновских
интегралов для распределённых (MPI/OpenMP) и распределённых с
разделяемой памятью систем (OpenMP).

2 Для OpenMP реализована схема балансировки вычислений и памяти, а
алгоритм уже применялся в рамках вычислений методом ХФ.

Светлое будущее
1 Оптимизировать шаг релаксакции, устранив избыточное копирование памяти.

2 Реализовать распределённый алгоритм метода ХФ.

3 Выполнить балансировку методом «кражи задач» и сравнить с предложенной.

4 Добавить прескриннинг интегралов.
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