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• запуститьзапустить модельмодель WRF WRF нана кластерекластере

• оценитьоценить вычислительныевычислительные
возможностивозможности кластеракластера

• изучитьизучить инструментыинструменты ии
возможностивозможности длядля рабочегорабочего
использованияиспользования моделимодели WRFWRF
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РезультатыРезультаты моделированиямоделирования
занимаютзанимают значительныезначительные объемыобъемы
дисковогодискового пространствапространства. . 
МоделированиеМоделирование регионарегиона вв видевиде
квадратаквадрата сс центромцентром вв гг. . 
ВладивостокВладивосток ии длинойдлиной стороныстороны 2400 2400 
кмкм. . сс шагомшагом сеткисетки 20 20 кмкм. . 
выполняетсявыполняется вв течениетечение 9 9 часовчасов сс
использованиемиспользованием всехвсех четырехчетырех узловузлов
кластеракластера..
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oo ВВ лабораториилаборатории электронногоэлектронного строениястроения
ии квантовохимическогоквантовохимического моделированиямоделирования
сс помощьюпомощью программыпрограммы GAMESSGAMESS//FireflyFirefly
проводятсяпроводятся квантовохимическиеквантовохимические
расчетырасчеты: : теоретическоетеоретическое моделированиемоделирование
электронногоэлектронного строениястроения, , 
фотоэлектронныхфотоэлектронных спектровспектров, , 
спектровспектров поглощенияпоглощения

многоэлектронныхмногоэлектронных атомныхатомных ии
молекулярныхмолекулярных системсистем..
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ИспользуемыеИспользуемые методыметоды:  :  
самосогласованногосамосогласованного поляполя ХартриХартри --
ФокаФока ((ХФХФ), ), теориитеории функционалафункционала
плотностиплотности ((ТФПТФП), ), конфигурационногоконфигурационного
взаимодействиявзаимодействия ((КВКВ).).

ОбъектыОбъекты исследованияисследования: : 
органсилоксаныоргансилоксаны, , хелатныехелатные комплексыкомплексы
pp-- ии dd--металловметаллов, , хелатныехелатные комплексыкомплексы
pp-- , , dd--, , ff-- элементовэлементов
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ВыводыВыводы

ТФПТФП расчетрасчет сс оптимизациейоптимизацией
геометриигеометрии нана 2 2 узлахузлах кластеракластера
выполняетсявыполняется вв 2 2 разараза быстреебыстрее чемчем
нана ПКПК (Intel Core2 Duo E6550 (Intel Core2 Duo E6550 
2.332.33ГГЦГГЦ, 2 , 2 ГбГб ОЗУОЗУ)  )  
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ВВ рамкахрамках методаметода молекулярноймолекулярной
динамикидинамики исследуетсяисследуется физикофизико--
математическаяматематическая модельмодель
интегральныхинтегральных мембранныхмембранных белковбелков
пориновпоринов, , выделенныхвыделенных изиз наружнойнаружной
мембранымембраны бактерийбактерий
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МетодМетод молекулярноймолекулярной динамикидинамики
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• начальнаяначальная
структураструктура
молекулымолекулы
•• наборнабор
межатомныхмежатомных
потенциаловпотенциалов

• численнаячисленная
процедурапроцедура
решениярешения
•• вычислениевычисление
траекториитраектории
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GROMACSGROMACS

ПрограммныйПрограммный пакетпакет длядля проведенияпроведения
молекулярномолекулярно--динамическихдинамических расчетоврасчетов, , 
минимизацииминимизации энергииэнергии ии анализаанализа
молекулярныхмолекулярных траекторийтраекторий

http://www.gromacs.orghttp://www.gromacs.org
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ОбщаяОбщая схемасхема одногоодного моделированиямоделирования

ГенерацияГенерация топологиитопологии
РазмерыРазмеры блокаблока

ДобавлениеДобавление водыводы

ЗаданиеЗадание входныхвходных
параметровпараметров
МоделированиеМоделирование

АнализАнализ
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СуперпозицияСуперпозиция мономеровмономеров пориновпоринов
послепосле минимизацииминимизации энергииэнергии ии МДМД вв
вакуумевакууме припри температуретемпературе 300300--350 350 КК
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КонформационныеКонформационные измененияизменения вв
областиобласти петлипетли ЛЛ2 2 мономерамономера поринапорина вв

вакуумевакууме ии вв водномводном растворерастворе
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ВыводыВыводы
•• ЭнергияЭнергия образованияобразования тримеровтримеров поринапорина
вв водеводе вышевыше, , чемчем вв вакуумевакууме

• СтруктурнымСтруктурным участкомучастком, , 
ответственнымответственным заза стабильностьстабильность
олигомероволигомеров поринапорина, , являетсяявляется петляпетля ЛЛ22

•• ОтработанОтработан подходподход длядля установленияустановления
структурныхструктурных особенностейособенностей
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РазработкаРазработка вычислительнойвычислительной
технологиитехнологии расчетарасчета процессовпроцессов
распространенияраспространения сверхкороткихсверхкоротких
лазерныхлазерных импульсовимпульсов вв сплошныхсплошных ии
наноструктурированныхнаноструктурированных средахсредах. . 
РазработанРазработан ии реализованреализован численныйчисленный
алгоритмалгоритм моделированиямоделирования филаментовфиламентов
вв импульсеимпульсе лазералазера
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