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Od wielu lat prowadzone	�2	3���� �	���	(���������� ��	'�4��#(	5��0����(����$6

*7"�	 8Field Programmable Gate Array) w HPC (High Performance Computing) jako
ak$��������#(	 �5��9��(�$6:	 �3� $��� �	 &7)	 (�����(���	 �2	 ���(�$��.	 (	 ��������� �

� $�3	 �� ����5���$ ���(�$6	 5��(#.��.	 5��$��. !	 (���0�.2$�$6	 ��;<	 ���$�2$�$6	 ���o-
3#(	��0 $���$6!	��#��$6	 ��;<	3�4�	������(� �	��4�:	/	������ $6	����$6	.�����	�3���('.�

� 9	���$�2$�	(�����	����3#(	'�4��#(	 ��0 � 	 �����= 0'��(����.!	�����0�	 ��>	( ��'	5���u-
$���#(	��$��������#(	�5��9��(�$6	8?"@!	?+)!	A+)!	B����%A���C	D�E	��4�� �	� 9	(	� e�'�%

�'	(���������� �	'�4��#(	*7"�	(	��stemach HPC.
�'�����	� � �.���0�	�����'4'	��	� ��'	 ���	5��(���2	3���� �	���	5����5 ����� ��	�l-

0�����#(	�(����(�%$6�� $���$6:	/	(�� �'	 � $���$6	����'���$. 	(�3����	$�9;<	���5o-
���$.���2	='��$. 	��3 �����.	8�#(��� �	8�CC	��	��$�����$. 	�5��9��(�.:	�5���$.�	��	.���	3�r-
���	 $�9���	 �5�������	 (	 �3� $��� �$6	 �(����(�%$6�� $���$6	  	 ��>�	 3�<	 (���������� �

�#w� �>	(	 ���$6	�������$6	�3� $��� �(�$6!	���	��#���	5��$u.2	�'�����	� � �.���.	5��cy
(np. metoda kwantowego Monte Carlo [3, 4]).

�'�����	� �	.���	�����	5���3��	�5��9��(�	��$�����$.�:	,���>�	�#(� �>	���� �� <!	>�

(�� � 	5�������(���	(	� � �.���.	5��$�	�����( 2	5 ��(���	���5	�5��9��(�.	��$�����$. 	$�%

4�.	='��$. 	��3 �����.:	������$����	$����	���� ��(���0�	5��.���'	.���	5�4��	 �5������a$.�

���'4'	���� �'.2$�0�	�5���$.9	$�4��(�� �	5����$.�4'	������$�.��%(�� ����0�:	7��$e�'��

��	.���	( ������5�(�	 	������ �	5���#�$�	��#( ���	��	4���$6	� � �.���0�	�����'4':

#!���	�����	�����
�����
	

SGI Altix 4700 jest wieloprocesorowym superkomputerem DSM (Distributed Shared
MemoryC!	��#��	��>�	�����<	 ���3'��(���	��	F��	5��$����#(	@��� '�	����	G	�H	(�5#4%

�� �����.	5�� 9$ 	�5���$�.��.:	A�	������'	��42$����	�2	�#(� �>	�����=i0'��(���	���'4�

+�?)	8Reconfigurable Application Specific ComputingC!	��#��	���'� �'.2	� 9	�	5������42

$�9;$ 2	 .��������	�3� $��� �(�$6	��	5�;���� $�(��	 ����=�.�'	,���%� ��	8Non-Uniform
Memory Access Link) na równych prawach z innymi procesorami.



��-- ��$ �.	/ ��0���!	������	1����!	��� � ���	/ ���

$%&!� !	?��'��'��	5���=����	�3� $��� �(�.	�	'�4����	+�?)

1��������	+�?)	D�E	��4���	� 9	�	�(#$6	'�4��#(	B � �I	J ���I%-	KB%���	DLE	8���:	�C:

,�	��>��	'�4��	*7"�	5���5���	.����	���'4	�@�	8'�4��	�?@)	��5�(� �.2$�	���'� ��$.�

�	 �����2	 ������'	 5�5����	 ��0 �����9	 ,���%� ��C	 ����	 5 9<	 ���$6��� $���$6	 5�� 9$ 

?+��!	�0�upowanych logicznie w trzy struktury.

'!������%��

+#(� �	?$6���� �0���	� �����>��	��	$���'	���	������'	��4���.2$�0�	� 9	�	�	$�2����

39�2$�$6	(�	(��.����.	 ������$. 	��>e��	(���� <	����95'.2$2	����>��;$ 2	DFEM

H E
∧

ψ = ψ (1)

0�� �M

ψ N ='��$.�	 =���(�!

� N 6�� ���� ����!

� N ����0 2	'�4��':

�	 �#(��� �	 8�C	 ����95� �	 '����'.�	 � 9	 (�3����	 5��������	 3�����0�	 '�4��'	 $�2����

�5 �'.2$�	����;����	.�0�	(4����;$ 	8�5:	$�4��( ��	����0 �C:	H49��	�5������acji oraz obli-
$��O	��	���5 �	(�� $��� �	='��$. 	=���(�.	��� =���'.2	� 9	����95� �	(	���4����;$ 	'����a-
nych wy� �#(:	A����0�	3�����	(�>��	.���	��3#�	��5�( ��� �.	5��$��. 	�3� $��O!	��#��	��%

��95� �	5��(�� 	'�����<	( ���0����	(�� � :	�	��'0 �.	.�����	������	(	�3��	�'>�	5��$y�.�

��0�>'.�	�( 9������	����3�	��0 $���	'�4��'	*7"�:

/	���$��( ���;$ 	� $�3�	$�2���$���	(	3������	'�4��� �	.���	��	����	�'>�!	>�	� �	 �t-
� �.�	 ��>� (�;<	 ������ �� �	 ���4����0�	 ���( 2��� �	 ���� ��$�� �:	 /	 ��� �	 5���5���'

��o��(���	 �2	 5���3� >�� �!	 �3�	 ����'��(�<	 5��3���	 �3� $�eniowy. Omawiany w niniej-
szej pracy algorytm stanowi fragment procedury SCF (Self-Consistent Field),	 ����(���.

$�����	�����2	&������0�N*�$��:	+#(��� �	&������0�N*�$��	 .���	 �'����$����	5���3� %
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#	����	 �������	��		 �$��	��		 %
����������	&	 '�$��		 ���
��
�		 �������	��		 �$��	��	

(	�������)��
�		�	�	��*��	�	
������+�	�+�	#		*��	�	*���
��
+�	�$wnaniem[5]:

0FC SCE− = (2)
�����,

� ) ����	���	��
�	-

� ) �	
����	�����	�+
�	�*�$�
�+����$�-

� ) �	
����	
	���	�	��	�	��	-

� ) ��	���	��		 �	
����	 �������	 �����	��+
�-	 �*�+*����	 �	
�����	 *�	 ����akowych
rozmiarów.

.������	���	�$��	��		(	�������)��
�		��*�	���
�*��	����	
+��+�&	/	�	#�+�	����


����	
��	�
���	�		 ��*�	�	
����	��
�	-	��$�		�	��#+	��	�����	��		�����+
�	 (funkcji jedno-
elektorono�+
�0&	 1�	����	 �����	��	 �
*��	 ��*�	2	 �+��
����	 �	 �	#���	 ����	
��	 	����+��
&

3�*�����
�	��		
��4
�	�
��
��	�����	����	�	��	
��
+	*��*$�	���+�		�		*�+���42	����
��5

�	��*�	�		�	�����������	�		*��������&

6��42	��*�����
�	��		�
��
��	�����	����	 ��*�	�+�	#��		�	*���
��
�	�	��#��4
��,

2 2
( ) i ir r

r i i i
i i

r c N e C e−α −αχ = =∑ ∑ (3)

�����+��	���	��*�	�	���������+	�		����		*��
��-	�	��$�+
�	�	#�		��*�	�		�	�������n��7
�	�		�	��	������+	���
�	8�+*&	90&

�������	%
���	�	������+	���
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Wszystkie bloki funkcjon	���-	�	��$�+
�	��
���	�+	��*�	���
�	3�	8���
�	����
�	��7


+	��*�����
�	���	
��42	�����	�
		��������0-	��	

��	�	�����	��������	�	
��
	�	������7

��		�	�	�	��+#*���	�+�	���4
�&

(��	�����)�
%� �����������
����
%

;��
�	�	���+�����	���	*������4
�	���42-	��$�+
�	�	���42	��#�	*��	������	2	�	����7

���	��	��	�����+�
���	��	����$����	���
+���&	��
������
�		���	�����*���	��*�	�		��ó����	
����	����	�	>P?&

*����� �����������
����
%� �+�,-

W module zastosowano algorytm mieszany obliczania funkcji exp() (wielomianowo-
-tablicowy).

22 / loglog2 2 i ix x x ex exe e −⋅= = ⋅ (4)

gdzie xi ��*�	
��4
��	
	�������	�⋅log2e.

��
������
�		���	�����*���	��*�	�		��$����		����	����	�	�*���+�	���
���
��	>:?&

Akumulator zmiennoprzecinkowy

<�*�	��	��5
��+	���
�	������	3�	������	�	��
+	�		*
���	���	��	�	przechowywanie
wyników operacji wyliczania funkcji jednoelektronowej (orbitalu). Jest to jednostka w pe�7
��	�������		 �	�	�	����+���	�		��	

��
		�	*�	��	�����	�����������
�����+�	�	�	��e-
sie od pojedynczej do podwójnej precyzji.

.!�"%��������������	
�����	����%&�	������%&���&����������
��/

;��
�	3�	��*�	�	�	�����������	�+	�		��	�������	.�%6&	@�*�	�		�	���*�
���		��o42
�	���+
�	�	*��$�	�	���+
�	�����	���
�+	*��������	��		��$
�	*��	��+
�	���+�	��$�-	�o-
jedynczej oraz podwójnej precyzji.

=��*��
����	��	�����+	.�%6	����		%��	>�?	��*�	�
�		������	core services *�	�����
�
��������*	�������+	 	����+����	
#+�������		��	�	���
�	��	 ���������+��	�����
���+��

��	
��	�
	����&	A����		 �		 ��*�	��������		��	��	��������	���
���	
��	��	�	 *�����	��	

	����	
��	
���*�
����	�		�
����	�����	.�%6-	��	����	�
*�	��*�	2	
����������		�	���	n-
*��	�	����4
�	�	*��$�	8�	�&	�-	90&

0	���	� 
/+����	���������	
��	���
�
	3�	��		�����+�
���	���
+���	����
��5

Wyniki implementacji  #4-input LUT #FF # 18-Kb BRAMs 

�������	� 2229 (1%) 1975 (1%) 2 (0,006%) 

�������	�
����
��
����
� 11560 (7%) 15922 (9%) 25 (7%) 



���������	
�		�	
��	�	
�	����	���
�
	����
�	��
���	�
��
��	���������������� � !P

0	���	�#
/+����	���������	
��	���
�
	3�	��		����$����	���
+���	����
��5

/	�	�	
�	������	3�	���
�	�B�80	��*�	���+�+�-	��$�+	�+����+*�
��	�	���
�	C.�;	��

����
���+�	��		�*�$�
�+����$�	 �	���
owych (tab. 3).

0	���	�'
/+����	���������	
��	���
�$�	*��	���+
�	������	3�	��		�����+�
���	���
+���

0	���	�.
/+����	���������	
��	���
�$�	*��	���+
�	������	3�	��		����$����	���
+���

;�#�		�	
�	#+2-	#�	���
�+	3B�80	��	�		�
�
�	���		�*���
��	�	�����*��	���42	�	*o-
bów lo��
��+
�	8�	�&	D-	!0&	/	���	�$����#	���$
�2	
�	��-	#�	�a��������	��	�������	���
����	
�		*��	��42	*�o�+�	��$Q�������	�������+�	8�	�&	"0-	��$��	��*�	
���	�		
�+*���	��

�
#�	*�+���42	������arzania danych.

0	���	�1
	'��$#������	��������	��*�
���$��+
�	���
�$�	*��	���+
�

Wyniki implementacji  #4-input LUT #FF # 18-Kb BRAMs 

�������	� 8684 (4,8%) 7891 (4%) 6 (0,02%) 

�������	�
����
��
����
� 18015 (10%) 21838 (12%) 29 (8%) 

Wyniki implementacji #4-input LUT #FF # 18-Kb BRAMs 

Exp() 820 (0,5%) 920 (0,5%) 2 (0,006%) 

������������ 549 (0,3%) 444 (0,25%) 0 

Akumulator 860 (0,5%) 605 (0,4%) 0 

Wyniki implementacji  #4-input LUT #FF # 18-Kb BRAMs 

Exp()  5025 (3%) 5223 (3%) 6 (1,8%) 

������������ 2316 (1%) 1850 (1%) 0 

Akumulator 1343 (0,5%) 818 (0,4%) 0 

����� �����������cy Exp() Akumulator EP 

������	��	��������	�� ����!	����"	!��
	�yzji 4 21 8 33 

������	��	��������	�� �������!�	!��
	�yzji 5 30 10 45 
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@�	������
	�		*��
+����		����+��
	 �*������	��#����42	
���*�
����		
�����
�	 ����o-
*���	3�	��	

��
+
�	 *�	��	�����	�ojedynczej p��
+���	����
��5	�	 ����+�	
��	����	����

�		��	tformie RASC. Na podstawie przeprowadzonych pomiarów, obliczenia dla jednego
32-bi������	 	��
����
	 �	��
��	!	�*	 ��
����	 �	 ��	�*�����	�	�+
�	�	��
	����
��	
�	��	


��*�������4
�	��	
+	
��	�
	����	�$wnej 200 MHz (tab. 6).

0	���	�2
F�+*�	��	���+*���*�����	����
��5

/	�����*�	������	�	��
�	
��	���+*���*�	��		���+����	�	��#����-	#�	 kod wykonywany
przez procesor Itanium jest w pe�ni zoptymalizowa�+	�	 *��*��	 ���������	
��	 ��	�	 ��
��


*�	���5	��	�	������atora.
1�		�*�+*���
�	��#���+
�	����
��5	�	�	�	
�	���������	����	���
�
	��#�		���o-

�+�	2	�������������	�����
	 4
��#��	�	�+
�	 8�+*&	D0-	��eferowanym przez autora podej-
4
���	��*�	�����		�$�		)	�$�	8Top down0&	1+*���
��
	������-	�	�		��*�	�+�	�	�		�+�4
��7

�		���
+��		�	���������	���
�
-	*��������	�����
��	*��		�	���+	����	���4
�	�y���
	��	

���
�$�	��	��
��
+
�	*��	*�����5	��#��	�	����	�
���	�������
&	G	���	�����4
��	
��#����	

�	����
��	����4�����	 ���4
�	���$�	*��	#��
�+
�	 8Guard bits0	��		�	��	������	�������	��+
�

����$�	*��	���+
�	�������
&	'
�+��4
��	�	 �+�	����*

	���	��		*��	�+�a���-	�	 �	��	*��7

*$�	 ��#�		 *��	 ���������2-	 �	�		 ��*�	 ��	��
��		 ���
+��		 ����
��5	 ��		 �	����	 ��	g����


���+*���*�	���	 	����	
��-	��		��$���	�
��#	����+�+�	�+	 ��*�	����	��+	�+���&	'��i
�	���
�	
����7��
���
���	����	�����	*�	�	��+
�	�	�	���	
��	�����������
�������	�o��$����
���
+���-	��+#	��*�	��	*�	��	����+	����	�	�	��*
	�	�+
�	*��*��	�+	�	���
�*��	
�	��$���7

��	������	
����	&	'�	�
��	*��	����	�-	#�	�	�		����	���42	����
��5	��*�	
��*��	�	d��	���	

�	��*�����		�	���+�	��
	���������	
��	�	
��	�	
�	����-	��	����	��#	*��*��a��	*�	�$#��
�������	��		 �	��
�	 
��#����2	 ����4�����	 ���
�+��*���	 �+�	�	���	 �	 �	�+�	 	����+����

���
+���	�	�+
�&	�
���	������
��	������	�	�
��	��		4
��#��	�	�+
�		����	
��-	��$���	��	�7

����	�		 �+2	 �	�����������	�+	�	 
��	�	
�	 ��������u���	��+
�&	 ;����		 �		 �����		 �	

*�	���	��
	 *������4
�	 �	�+
�	 ���4
���+
�	 	����acji (fragmentu kodu wykony�	�+	 �	

���
�*����0	�	
��
	����4����		 ���	��	��
����	�	���4
�	���
+���	����
��5-	���+	��$���	����y-
�+�	�+	 ��*�	�
��#	����	��+	�+���&	H	��#+	�	������2-	 #�	 �*������	 *�����	���������	���7

��	�i*�+
��+
�	 
��#����	��
+
�	 ��������	���	 ��
��	 �	 	�����	����	 ��������	����	 ���
+���

��&	 >I?&	/+����+*�
��
	 ��	������-	 
�	��	 *��	 *��������2-	 #�	 ��	 �	��������		 ����	���4
�

����
��5	 ��*�����
�	����	 
��4
�	 �����	�
	 	��������	 �	�	 �$����#	 *	���	 �
��
��	 �����	�


	��������	 �+*�	�
�+	 �����+�
�		 ���
+��		 ����
��5&	 '�+���	��+	 	����+��	 �+���+�any
z zastosowaniem procesora ogólnego przeznaczenia pracuje na liczbach zmiennoprzecin-
kowych podwójnej precyzji.

Czas wykonania pojedynczej operacji obliczania funkcji  
jednoelektrodowej przez procesor Itanium [ns] 

Uzyskane przyspieszenie 
[RASC/Itanium] 
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