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��1������	�����)� �	)	%5��!!	�)� ��)�/	��� �%��/6	�!7	�1��� ��!	)���1� !��!
�8�!%�� !�)��!9	 0	 :���:���(	 8����!�/	 ���)� ��)� �%5	 (�4��$)	 %�6���%���"	 ��4���/6&
%�%5	�!7	�	�!��( ���(	����$)"	%���	�8�!%��;	����!��)� �%5	�	)��������� !��	���:(���$)
�u<�/	 ��%�	 /���	 ��7�(	 �!��(	 � !9	 =����1�	 :���/��)� �	 8�4�	 )	 :�����4�>%!	 !	 �6	 �8�% !�
�!%� �	! !%/���)�	��/6%�	 �	%��(	:����:!���� !�	��1�	�����/(	�8�!%��;	?
"	�@9	�����!4	�!7	��<
:o���4	 )��������� !�	 (�4��$)	 +3#�	 ��	 ��%�����%/!	 �8�!%��;	 ��!�  �:���%! ��)�%5
)	 %5��!!	 �)� ��)�/9	 �����%�	 ���� A!1(��)�� �	 )���/6	 �!7	 �����%�/ �"	 ��	 )�1�7�(	  �
��<�!)�>%!	!�:���� ��)� !�	 !���:��!���)�%5	�:���%/!"	��$��	��)����/6	������!�	��<li-
wo>%!	��8��(	�%���!)� �/	:��%��/!	�8�!%��;9	��	)4�� �>B	��	��%��1$� !�	!���� �	� �%� !�
)	 :���:���(	 ��1�����$)	 !����%�/ �%5"	 ���	 ��$��%5	 )	 ����/ �%5	 �����%5	 �%���i)� �
/���"	 %����	)!7����	 ���4�� �>%!	 �8�!%��;9	,��(�%/�	 :��%��/!	 �8�!%��;	 :��)���!	 /�� �%��&
> !�	 ��	 �� !�/��� !�	 ��/7��>%!	 ����8ów, a przede wszystkim do przyspieszenia wykony-
wania ope��%/!9	��4���	+3#�	��!7�!	�!� !�	�$) ���14�/	��%5!����(���	)�) 7��� �/	:��)�&
��/6	 �	�o�����)� !�	���(��(��	/�� ����!	�8�!%�� !�)�/	��	����!��(	(�4��(	%�6��e%���"	���
/��!�1�	 :��)���� �	 �6	 �8�!%�� !�"	 ()�1�7� !�/6%	 ��:�	 :�)4��	 �����)�%5	 ����	 !��>%!
A( �%/!	8���9

�8�% !�	%����	:�)���%5 !�/	)���������)� �	�6	/7���!	)����!�1�	:��!��(	���!�	/��
C�:(��	*"	�!��� 	*	?D@"	��$��	/�� ��	:��!��	���$%� !�	%���(	:��/����)� !�"	 !�	:��)��a-
/6	 �	���	�A����) �	������)� !�	8!��)�%5	�:���%/!	/��	/7���!	'=E9	=����1�	:���� �)!�i-
>��	)	  a���/	 :��%�	)���������B	 /7���	F'=E"	 %�	 ���)�%�)�4�	 �$) !�<	 !�:���� ��%/6
�����1(	 �!� !�	 ��:�����!��)� �%5	 ���(4$)	 ��!�  �:���%! ��)�%5"	 ���!%5	 /��	 A( �%/�
�G:"	��(�(�����"	(�4��	� �<6%�"	��$��	��� �%��/6	�!7	��:����!	:���������!	 !<	��:�)!a-
��/6%�	!�	/�� ����!	�	8!8�!����!	:���(%� �$)	?H@9



.�� ��%!�/	0!��1���"	�� ���	2����"	3�)�4	,(����"	���!�!���	0!���

=�	����!��%/!	:���� ��)� �1�	)	 ! !�/����	�����(��	���(4(	�����4�	)���������	:��t-
A����	I#C	,�I*"	!�� !�/�	� �	/(<	�!���	���	!	�����4�	��8!�	������	(<����)ników. Pojedyn-
cza kar��	��)!���	�)�	(�4���	J!�! G	F!���G&�	EJ���	����	D�	�K	:��!7%!	L=,	I,��	?�@9
2���	� �	(�!���%�� �	)	���(��(���	���:(����	I�3	I#C	���!G	�H��9	�(�����	:���:�o)���!&
�!	 �$) !�<	 8��� !�	 )���/ �>%!	 )�:�� !� �/	 :���A����"	 �:!�� �	 )	 ���8 �/	 :��%�	 ?�@"	 %�
:��)��!4�	)���M !�	 ����!��!B	)� !�!	 :��)���� �%5	8��� !�%5	��	 �:�%�A!�!	 !	)���/ �>%!
����/	:���A�rmy.

 � !�"����


2�� 6	 �	  �/8����!�/	 :�:(��� �%5	 !	  �/:�������%5	 ��%5 !�	 �:�������%/!	 �$) � !�
I%5����! 1���	 /���	 ������	 '�����N+�%��9	 �1$� 6	 :��%��(�6	 ���)!6�� !�	 ��1�	 �$) � !�
/���	�e����	����(�1�� !� !�9	0��� �)� �	/���	� �	)	�:��$8	!����%�/ �"	�<	��	(����� !�
�%�e�!)� �1�	)� !�(	 O�%���!)� �/	 ���4�� �>%!P9	 �1$� �	 :��%��(��	 ���)!6�� !�	 �$) �&
 !�	'������N+�%��	)	��:!�!�	��%!����)��	)���<�	�!7	 ���7:(/6%��	�$wnaniem [5]:

FC–SCE = 0 (1)
1��!�Q

� N �:������	+�%��"
� N ��%!���	  !�� � �%5	)�:$4%��  !�$)"
� N ��%!���	%�4��	 ��4��� !�"
� N �!�1� �� �	 ��%!���	 � ��1!!	 ��8!��� �%5"	 )������!�	 ��%!����	 �6	 /�dnakowych

rozmiarów.

0	 ! !�/����	�����(��	:���� ��)� �	/���	A��1�� �	��1�����(	�8�!%�� !�	)����>%!	�r-
bitalu ato��)�1�	)	 :( �%!�	 8��:�>��� !�	)���������)� �	)	 ����%5	������	=+�	 ?R@"
��$��	)���<� �	/���	 ���7:(/6	A�r�(4�	O�P9

2
( ) irk l m

klm x y z x y z i
i

r C C C r r r c e−αχ = ⋅ ⋅ ⋅ ∑ (2)

1��!�	)����>%!	 rx, ry, rz	 �6	 ��	)�:$4��7� �	:( ��(	1�!�(	 ��(��)� �1�	 �	 ����"	���	��ó��&
1�	:��)���� �	�6	�8�!%�� !�"	 ����!���	Cx, Cy, Cz	�6	)�:$4%��  !���!	 �����!��%/!9	0�&
�4�� !�!	 k, l, m ����<6	 ��	 ��:(	 :�)4��i atomowej (s, p, d lub fP9	 -����!���	)����>%!	Ci

����	αi �6	)�:$4%��  !���!	8���	�����)�/"	)	/��!�/	:��)���� �	�6	�8�!%�� !�9	����< �>B
r2 = rx

2 + ry
2 + rz

2	����>��	:�4�<� !�	�� �1�	:( ��(	��(��)�1�	 �	��<��	����	?R@	)	�!�tce
przestrzennej.

Obliczanie c�7>%!	 )!����!� �)�/	 A( �%/!	 ��8!��� �/	 )��� �)� �	 /���	 �	 )���������&
 !��	)�:$4%��  !�$)	���:� � %/�� �%5	������� �%5	 /���	)� !�	��!�4� !�	 /�� ����!	�3"
�:!�� �/	 )	 ���78 �/	 :(8�!��%/!	 ?S@. Opisywane w tej pracy obliczenia prowa��� �	 �6



I:��7��)�	!�:���� ��%/�	%�7>%!	)!����!� �)�/	A( �%/!	��8!��� �/999 .�


)	�:��%!(	�	����< �>B	)���<� 6	�$) � !��	O�P"	��� �)!	� �	%��>B	��4���)6	A�r�(4�	�:!&
�(/6%�/	A( k%/7	��8!��� 6	O�P9

( ) k l m
w x y z x y zr C C C r r rχ = ⋅ ⋅ ⋅ (3)

#� !����������
�
���$�

Implementacja równania (3) z wykorzystaniem procesora ogólnego prz�� �%�� !�
�:��)����	�!7	��	��)���� !�	���(��(��	�4�<� �/	�	�!��(	:7��!	�8�!%�� !�)�%5"	)	:���%!)!�;&
��)!�	��	!�:���� ��%/!	)	(�4���%5	FPGA"	��$��	)���1�	�:��%�)� !�	���78 �1�	�:��7��&
)�1�	 ���u4(9	 3�����)�)��!	 ��4�<� !��!	 :���/7���!	 :��%���	 !�:���� ��%/!	 ��1�����(
�:��7��)�/	 ����!��%/!	 )!����!� �)�/	 %�7>%!	 ��8!���(	 �����)�1�	 8�4�	 )!������� �	 )���&
��y���)� !�	���	�8�!%�� �%5	)�:$4%��  !�$)	����	1� ���)� !�	!%5	�	)4�>%!)��	)�:���&
��e !��"	 ���	 8�	 ��<�!)�	 8�4�	 ��:�) !� !�	 :4�  �>%!	 :��%�	 %�4�1�	 ������(	 �8�!%�� !�
A( �%/!	��8!��� �/9	�	��1�	��<	)�1�7�(	���(4	PP	O�8�!%��/6%�	%�7>B	)!����!� �)6	��8!���(
�����)�1�P	:���!��� �	�����4	 �	�)�	8���!	��4���)�	O���9	
PQ	pp_gen, pp_read"	�	��$��%5
��<��	�:�4 !�	���78 6	A( �%/79	0	����< �>%!	��	��:(	:�)4��!	�$) � !�	O�P	:���8!���	�$< 6
:����B	O��89	
P"	()�1�7� !�/6%6	�$) !�<	)�:$4%��  !�!	 �����!��%/!9	=��	)�<���%5	:�)4��
��> !�	 !��>B	 ��8!���!	 �����)�%5"	 %�	 /��	 ��	 ����� !�	 )	 ������/	 %�7>%!	 �����(4(	 :����� �
):4�)�	 �	�A�k��) �>B	:��%�	���(4(	PP.

%�&����	I%5����	8����)�	��1!�!	��	O�8�!%��/6%�/	)!����!� �)6	%�7>B	A( �%/!	��8!��� �/P
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'�������
��	 !	��	���������	��"�����	������	
�	�	���	#�� ��	�$	�%&�	&������

Logika pp_gen	 '�%�(	 )*	 
	�	��
		����� ��	��&+���%����+�	��	��������%�,	 -��k�
�
��"�����	
�	 ��+�		 ".$/	 �#%���		�	 ����.&�%�	 �����	 �"����	����%�(	0��������	 
	dnostka
pp_read	 �$��%��
		����� ��	 �"������%�,	 �&��	$���	 '�	 &�&��	$���	 �����*	��&+���%���1

�+��	 ��	 &�$�����		 ��-�����
�	 �	 ��$��
�	 &�������	 $��	 
���	
	 &����$���		 �/	 �"����	���(
2���$	���#/�%	�%����%��%���%	 
	��	$�	����%�����	 �����%��	��. ��	��	��������	
	����
	��&��	��
���	
	 345(	 6%��,�������
.	 &���y przedstawionych jednostek zapewnia automat
stanu pp_fsm (rys. 2).

Typ  
po����� 

Typ orbitalu  
(warto���	�
�
�
 

������������	 
normalizacji 

�����  
wielomianowa 

s 1 1 1 

p X 1 x 

 Y 1 y 

 Z 1 z 

d X2 1/3 1/3⋅x2 

 xy 1 xy 

 xz 1 xz 

 Y2 1/3 1/3⋅y2 

 yz 1 yz 

 Z2 1/3 1/3⋅z2 

f X3 2/30 2/30⋅x3 

 X2y 1/3 1/3⋅x2y 

 X2z 1/3 1/3⋅x2z 

 xy2 1/3 1/3⋅xy2 

 xyz 1 xyz 

 xz2 1/3 1/3⋅xz2 

 Y3 2/30 2/30y3 

 Y2z 1/3 1/3⋅y2z 

 yz2 1/3 1/3⋅yz2 

 Z3 2/30 2/30 



6&��.����	 ��&�	�	����
�	��. ��	��	��������	
	-����
�	��"�����	
((( ��7

��	
��
	8������	��	��
/�%	&���/	��
���	�"�����
/�	
	��	 !	��	��������/	��"�����	������	
�

��$��	pp_gen	�$��%��
		��&+���.$�		&����+�	rx, ry, rz	�	&���.��	FIFO i wykonu
	
�"����	���	���%�����,	��. ��	��	��������%�,	$��	&�����	��	&�	$�	-(	9&	���
�	��	�ymaga 22
kroków obliczeniowy�,(	:��	
��	��	�������	���$�������		��	��,	����		"���o�%�	��$���

PP	'�%�(	)*�	&���.��	�	��.����		������%	�$�"�����	(	:���		&�$	
 ��		���#�����	��,	��&+�1

$��	�	��		&���.$�%	��$��%	pp_gen oraz pp_read, które naprze��	���		�$��%��
/	�	��&���
/
��,	������� !(

��#��	 �����#%!�	 #		 �&����		 �����/����		 ���$������	 ���
		 ���	�%�	 
$%	 �"����	1
���	&����$���		 �/	$��	&�����	�%#��%�,	 ��.$+�	 'p, d, f*(	�	 ����	
	 �%����
�	�����$	�"��1
��	��owy logiki pp_gen ���/���%	 �	�%
	�	������	�	��&+���%����+�	��	������owych



��� ����	
	��	�
����	���	��	������	���	�	����	��	������	��	�����

wyko��%��%���%	
	��	�	&	���	&�$����	&���%	��$���	pp_read�	
$%#	���	�%
	�	�����		���1

�� ��	�/	����.&��		��	��������		�%����%��%���	(

0��������	
$%	�	�"����	����,	&�
����
/	��.	$�����
/��	 ��� !	&�����	 �%&�	 s, na���$
�"����	����%	���/���%	�	�%
	�	������em wszystkich orbitali dla danego zestawu rx, ry,
rz ��		 
	��	 �%����%����%(	 �	 ����	
	 �%����
�	 ��$��	 pp_read	 ����	 ���	����!	 ��	 ��
��.
pp_gen. Propo�����%�	 �����/����	�	 �	
	 ��	�����	 �	 �%�	 ���%�	 ��&	���	��		 "��$��	

�&�%����	
�	 �ykorzystania zasobów obliczeni��%�,	 "%��"%	 $����%����		 �&��	$��	1

�	���&��������	
���	
	��	��
�%#���	&������	$��	$��	
�	&�����	�	�����	'&�����	�������1

�	
�	��	�����	*	�	����.&��		&�$���		�	
	��-�����
�	$�	��������	��	��
/cego logiki pp_gen�
���	"%	
	�	����!	��&+���%�����	 �%���	$��	 ��	��%�� ��		 �����	
/�%�,	&�����(	;	�&����1

$�	��	�	��&������	
	��$%-����
�	��/����"%	 ��.	 
	$���	�&+<��	��		�	����,���	���	 
	$1
������	pp_gen�	���/���		�	�&��	$���	���	 �	��	�	��
�%#��	
	&o�����	������	
	�	$��%�
�%���	 �"����	����%��	 ��	�	 �����/�%�	 ���&���	 ���.���%��"%	 ��� !	 �&	���
�	 �	��	��%
1

�%�,	�	�%���%���%�,	�	 �����,	��$���(	�	 ����	��	��
�	 �����/����		 ��	 ��		 �������
�&���adzone.

6�,	���	"�����%	��$���	pp_gen	������	����	������%	��	 �%�����	7�	��#��	�����1

#%!�	#		��$��	 �	�	���	��	�	���
	
	���������		$��	 ��$��
		&���.��� z których tylko jedna
big memory	
	��	$���.&��	�	��.�����		'��&+�$��	����*	����	����	��	$��		�%����%��%���	

�	$�l��%�,	�"����	����,(	����.!	small memory	&	���	���������	���.	&��������/	&��	�,�1
��
/�	 �,�����		����� ���	 ��+�		 �/	�%����%��%���		�	 &���	��		 �"��������	��&+���%���1

�+�	��e��������%�,	 ���	������%�,	 ����.&��		�	 &���.��	 big memory(	 6�/$	 ����.&��	
��&+���%n����	 �		��%���		�/	 �	�%���#���		&��	�	�&��	$���	�"������		����� ��		��&��	�1
�
���		����y���		
���	�	������	$��������	��$���	EP [6].

��	
��
	8������	��	��
/�%	&���/	��
���	�"�����
/�	
	��. !	��	��������/	��"�����	������	
�

0��	#%	 �������%!�	 #		 &���.!	 small memory zaimplementowana jest w strukturze
FPGA	
���	$�����"��	$	�	���%	�		��
�.$�	��	��	$�#/	��� !	&��	�,��%���%�,	��&+���%�1

���+�	&��������%�,	'�%���	��	 !*(	�	�	�	�%��	�"��������	���%�����,	��&+���%��ików wie-



6&��.����	 ��&�	�	����
�	��. ��	��	��������	
	-����
�	��"�����	
((( ��=

lomianowych orbitali od s do f �%��
�	&��	
 ���	$��$��	���	&	����+�	��������	�����	��
�1
��	 pp_gen(	8������	 �%��,������
		 &���.	�	��.����%�,	 &���.��	>�8��	�����&�	��e�+�
����	 &�"�	�����	 $��%�,	�	
 ����%�,(	?��.��	��	�������	��	�%����%������	 �"����o�%�,
����� ��	&� �	$���,	��#����	"%��	�������	�	$���
�	��� ��	����+�	�	��.����%�,	�u������

����	 �����	 
	�	�������	��&+���%����+�	��	��������%�,(	;		��
�.$�	 ��	 ��� !	 $��%�,
&��	�,��%���%�,	 �	 ����	���� !	 ����%������	 �	 $�+�,	 ���	�-	j�+�	�	 &��%&�$��	 &���.��
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