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Métodos de estructura electrónica
Computadoras
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Lápiz y papel
↓

Lápiz y papel

↓
Computadora de escritorio

↓
Laboratorio de supercómputo

jgo@xanum.uam.mx Supercómputo en la Qúımica
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Métodos de estructura electrónica
Computadoras
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Mundo microscópico
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Mecánica clásica
↓

Mundo macroscópico
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Solución de la ecuación de Schrödinger

Ĥ |Φ〉 = ε |Φ〉 . (1)

Concepto de orbital !!
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Métodos de estructura electrónica
Computadoras
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Funciones de base

Representación de orbitales en términos de un conjunto de
funciones de base

ψi(~r1) =

k∑
µ=1

c(i)
µ φµ(~r1) i = 1, 2, . . . , k (2)

∑
ν

c(i)
ν

∫
d~r1φ

∗
µ(1)f̂(1)φν(1) = εi

∑
ν

c(i)
ν

∫
d~r1φ

∗
µ(1)φν(1) (3)

F~ci = εiS~ci i = 1, 2, . . . , k (4)
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Tareas a realizar

Millones de operaciones:

Multiplicaciones

Divisiones

Integrales

Álgebra lineal
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Cúmulos de servidores

Operaciones a realizar
TOP500
HPC

Uso de computadoras

¿Quién tiene este tipo de computadoras?

Laboratorios de investigación
Universidades
Empresas privadas

México y el TOP500
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México y el TOP500

En 61 ocasiones ha aparecido en la lista desde 1993
http://supercomputo.izt.uam.mx

¿Es importante estar en la lista?

jgo@xanum.uam.mx Supercómputo en la Qúımica
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Métodos de estructura electrónica
Computadoras
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Cómputo de Alto Rendimiento (HPC)

Procesadores trabajando todo el tiempo

Sistema disponible en cualquier momento

Sistema operativo estable

Trabajos con una larga duración

Trabajos que requieren varios procesadores

Muchas operaciones con enteros y números de punto
flotante.
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Métodos de estructura electrónica
Computadoras
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Métodos de estructura electrónica
Computadoras
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Cúmulos de servidores

jgo@xanum.uam.mx Supercómputo en la Qúımica
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Conectividad en los cúmulos de servidores

TCP/IP

10 Mbps
100 Mbps
1000 Mbps

Mayor de 1000 Mbps

Giganet
Myrinet
Quadrics
Infiniband
Ten Giga
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Ejemplos (Hartree-Fock)

Sistema con 12 moléculas de
H2O y una de CH4

Colaboración con la U. de Antioquia (Dr. Albeiro Restrepo)
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H2O y una de CH4

Colaboración con la U. de Antioquia (Dr. Albeiro Restrepo)

jgo@xanum.uam.mx Supercómputo en la Qúımica
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Construcción de cúmulos
Ejemplos
GPUs

Ejemplos (Hartree-Fock)

Para este sistema usando la base 6-311++G**
se tienen 482 funciones de base

Por lo tanto se requieren de 3.266D+09 integrales bielectrónicas

Nos puede ayudar el chapuĺın colorado??

NO! Pero NWChem śı

Con 64 cores NWChem realiza un cálculo de Hartree-Fock para
nuestro sistema en 94 s .
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Ejemplos
GPUs

NWChem (http://www.nwchem-sw.org)

jgo@xanum.uam.mx Supercómputo en la Qúımica
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Ejemplos (MP2)

Siguiendo con nuestro ejemplo de clatratos

Sistema con 12 moléculas de
H2O y una de CH4

482 funciones de base
con 3.266D+09 integrales
bielectrónicas

Evaluación de enerǵıa
con gradiente en NWChem con
64 cores:

5800 s
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Dr. Juan Espinal
(U. de Antioquia)

CCSD(T)/6-311G**
Evaluación de enerǵıa en
NWChem con 480 cores:

39528 s

CCSD(T)/aug-cc-pVTZ
Evaluación de enerǵıa en
NWChem con 800 cores:

7300 s
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Uso de GPUs

Servidor con 32 cores y 4 tarjetas gráficas NVIDIA M2090

PBE0/6-31++G**
2466 funciones de
base

Evaluación de
enerǵıa y gradiente
en Terachem:

2500 s
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Átomos confinados (Dra. Doris Guerra. U. de Antioquia)

El propagador del electrón aplicado en átomos confinados.

ωk = εk +
∞∑

a=ocup+1

ocup∑
i=1

ocup∑
j>i

| < ka||ij > |2

ωk + εa − εi − εj

+

ocup∑
i=1

∞∑
a=ocup+1

∞∑
b>a

| < ki||ab > |2

ωk + εi − εa − εb
(5)

(ar | bs) =
k∑

µ,ν,σ,λ=1

c(a)
µ c(r)

ν c(b)
σ c

(s)
λ

∫ ∫
d~r1d~r2

φµ(1)φν(1)φσ(2)φλ(2)

|r1 − r2|
(6)
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Uso de GPUs

Para un término de la ecuación 5

Número de transformaciones : 480

CPU: 330 s (688 ms)

GPU: 004 s (008 ms)
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Métodos de estructura electrónica
Computadoras
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Ejemplos
GPUs

Para pensar

¿Es importante contar con un laboratorio de
supercómputo?

¿Qué se debe de tener para contar con un laboratorio de
supercómputo?

Generar código que use eficientemente el cómputo en
paralelo nos da independencia

Permear nuevas técnicas de programación a generaciones
venideras es importante
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Métodos de estructura electrónica
Computadoras
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