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С недавних пор развитие вычислительной техники отклонилось от привычного курса наращивания так-
товых частот в сторону многоядерных систем. Этот поворот отразился на методах высокопроизводитель-
ных вычислений, к каковым относится компьютерное моделирование в физике. В этом отношении задача
микроскопического описания систем конденсированного состояния представляет особый интерес,
поскольку реализация решения этого класса задач подходит для многоядерных архитектур. В данном текс-
те изложены основные идеи моделирования таких систем, и приведены основы программирования с
использованием библиотеки MPI. 
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#include <stdio.h> 
#include “mpi.h” 
 
int main() 
{ 
  int MyRank, Size; 
  MPI_Init(NULL, NULL); //  MPI 
  MPI_Comm_rank(MPI_COMM_WORLD, &MyRank);   //   
  MPI_Comm_size(MPI_COMM_WORLD, &Size);     //    
  printf("Process %d [of %d] is initialized\n", MyRank, Size); 
                                            //     
  MPI_Finalize();             //   MPI 
  return 0;                   //    
} 
 

 
 1.   MPI . 

 
        -

/  stdio.h   MPI  mpi.h,      
.   7    MPI- : MPI_Init().   

   :   
  MPI,       MPI-   

(   ); 
    MPI_COMM_WORLD,  ,   

   mpirun . 
     ,    ,   

   MPI_COMM_WORLD ,     . 
  MPI_Init()  ,   ,    

  NULL.   MPI_Init()       -
  MPI. ,  MPI ,     
 . 

,     –    ,   
 ,     .    -

  MPI_Comm_rank()  MPI_Comm_size(),     
        .    

 ,    ,  .    
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   (send)   (receive).   
,     . 
 

 
1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
25 

 
#include <stdio.h> 
#include “mpi.h” 
 
int main() 
{ 
  int MyRank, Size; 
  MPI_Init(NULL, NULL);  
  MPI_Comm_rank(MPI_COMM_WORLD, &MyRank);  
  MPI_Comm_size(MPI_COMM_WORLD, &Size); 
/************************************************/   
  char message[20]; 
  if (MyRank == 0) //     0,   
  { 
    message = “Hello from process 1”; 
    MPI_Send(message, 20, MPI_CHAR, 1, 99, MPI_COMM_WORLD);   
  } 
  if (MyRank == 1) //     1,     
  { 
    MPI_Recv(message, 20, MPI_CHAR, 0, 99, MPI_COMM_WORLD, 
MPI_STATUS_IGNORE);  
    printf(“Message %s received.\n”, message); 
  } 
/************************************************/ 
  MPI_Finalize(); 
  return 0; 
} 
 

 
 2.   . 

 
 2      1,   -

    10  22.     
message     0 (MyRank == 0)    1 (MyRank == 1). -

,    1   .    , -
    MPI_Send()  MPI_Recv(). 

 
 
int MPI_Send( 
             (void*)       buf,    //                  input 
              int          size,   //       input 
              MPI_Datatype type,   //                 input   
              int          rank,   //   -             input 
              int          tag,    //                        input 
              MPI_Comm     comm    //                          input 
            ); 
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int MPI_Recv( 
             (void*)       buf,   //      output 
              int          size,  //          input  
              MPI_Datatype type,  //                 input 
              int          rank,  //   -             input 
              int          tag,   //                         input 
              MPI_Comm     comm,  //                           input 
              MPI_Status*  status //                       output 
            ); 
 

 
        .   -

    ,  , ,   -
,     –  ,      -
 (  ). ,    2     -

 message   20 –  .     
 MPI:  14       

   0.  ,      ,   
   message.  ,  ,      -

             . 
    ,    MPI- .  

  C++, ,      :   
,   ,     MPI_. ,  -

 int  MPI_INT,    double  MPI_DOUBLE   .    
 : 

 
MPI_CHAR   
MPI_DOUBLE 
MPI_FLOAT 
MPI_INT 
MPI_LONG 
MPI_LONG_DOUBLE 
MPI_SHORT 
MPI_UNSIGNED_CHAR 
MPI_UNSIGNED 
MPI_UNSIGNED_LONG 
MPI_UNSIGNED_SHORT 

signed char 
double 
float  
int 
long 
long double 
short 
unsigned char 
unsigned int 
unsigned long 
unsigned short 

 
  2        MPI_CHAR.   -

  , MPI      -
  ,       

.  
     :    , 

   ,    –    -
  .   ,   0    
      1,      

.  1   ,     -
 .  ,       ,  
    ,    . 

    ,      , 
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 .   2     99. -
       1,    .  -

   ,       MPI_ANY_TAG.  
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      ,    
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 ,          ,   
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,     . 
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      .   -
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/  .       , 
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        -
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          -
     .    
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    /     
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 ,     .  

       -  -
.    

        ,    -
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 ; 

       -   -
 source     MPI_ANY_SOURCE, 

        ( )   tag 
    MPI_ANY_TAG; 

  MPI_Recv    - , . .  -
     .  ,   
-        , -
     (deadlock). 

 
   

 ,     ,   -
 ,       ; 

  tag       -
,          -

     MPI_ANY_TAG. 
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  ,     ,      .  
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   .  ,    -

 ,   ,  ,      -
         

,  ,   ,     ,  -
   ,   .  -

         
       MPI: 

 
 
int MPI_Sendrecv ( 
            (void*)        sbuf,   //      input 
             int           ssize,  //        input 
             MPI_Datatype  stype,  //                  input 
             int           dest,   //  -              input 
             int           stag,   //            input 
            (void*)        rbuf,   //      output 
             int           rsize,  //         input 
             MPI_Datatype  rtype,  //                input 
             int           source, //  -             input 
             int           rtag,   //             input 
             MPI_Comm      comm,   //                           input 
             MPI_Status*   status  //              output 
            ); 

 
   ,  MPI_Sendrecv  ,  

  (sbuf, ssize, stype, dest, stag),    dest  -
   ,   (rbuf, rcount, rtype, source, 

rtag),     source.   MPI_Sendrecv     
   .     ,  

MPI          -
:  

 
 
int MPI_Sendrecv_replace( 
           (void*)       buf,    //  /       input/output 
            int          size,   //                      input 
            MPI_Datatype type,   //                                input 
            int          dest,   //  -                input 
            int          stag,   //              input 
            int          source, //  -               input 
            int          rtag,   //               input 
            MPI_Comm     comm,   //                             input 
            MPI_Status*  status  //                output 
            ); 

 
       -

      5     -
 . 

 
3.3.3.   

   , ,  MPI,    
.  ,     .  ,  

          ,   -
    ,       -

,  .        . 
  .    ,      
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. 4.    MPI_Barrier(). 
 

.       ,   -    . 
       ,     -    

,         .  -
  ,   

 
 
int MPI_Barrier( 
                MPI_Comm     comm   //                          input 
               ); 
 

 
 ,     (  MPI_COMM_WORLD    

)  .  ,   ,  -
    .         -

    ,   ,    -
 .  
        , -

  ,       .  
 

3.3.4.    
 

BROADCAST 
 ,       ,  -

    .       
       ,  

MPI     .     
MPI_Bcast() (broadcast, ).     -

   MPI_Send()   .    , 
, - ,       , , - ,  

     MPI  ,   -
    MPI_Send()   . 

     . 
 
 
int MPI_Bcast( 
              (void*)       buf,    //   /   input/output 
               int          size,   //       input 
               MPI_Datatype type,   //              input 
               int          root,   //   -            input 
               MPI_Comm     comm    //                          input 
             ); 
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Процесс 1 Процесс 2 Процесс 3 Процесс N

op(1,2) = MPI_User_function (       ,       , len, type)

*sendbuf *sendbuf *sendbuf *sendbuf

op(2,3) = MPI_User_function (       ,       , len, type)

op(N-1,N) = MPI_User_function (       ,       , len, type)

.   .   .   .   .   .

.   .   . .   .   .
root-процесс

*recvbuf

 
 

. 5.    MPI_Reduce. 
 

      root  buf, -
  size   type,    comm (     

).      ,     -
,     . ,  ,  

   -  (root).      
  ,     .  

 ,    ,      
   (    MPI_COMM_WORLD  
 ).         -

 5.   ,   MPI_Bcast()    « -
 »,            -

 root    .  ,      
  MPI ,        

    . 
 

REDUCE 
      ,  , -

         .   
    , ,   ,   

   , ,   . -
    . 

 
 
int MPI_Reduce( 
               (void*)       sendbuf,   //                     input 
               (void*)       recvbuf,   //                     output 
                int          size,      //     input 
                MPI_Datatype type,      //            input 
                MPI_Op       operation, //                input 
                int          root,      //   -           input 
                MPI_Comm     comm       //                        input 
              ); 
 

 
       ,    

sendbuf (    ,   ,   type  size)    
  operation,      rank  
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 recvbuf.   ,    , 
 ,   

 
(a°b) °c = a° (b°c), 

 
  a, b, c    type,   °   

operation.   , , , a, b  c   ,   -
   ,   .    -
       .   -
    ,     

   ,        
 MPI. 

   ,   ,     
     ,   . 

  operation      : 
 
MPI_MAX     
MPI_MIN     
MPI_SUM     
MPI_PROD    
MPI_LAND    « » 
MPI_BAND     « » 

MPI_LOR       « » 
MPI_BOR        « » 
MPI_LXOR       « » 
MPI_BXOR        « » 
MPI_MAXLOC       
MPI_MINLOC       

 
       ,    -

    , ,  ,  (  -
   ).  

     ,  -
    .      

,      .  -
,       —    -
,  ,     .      -

 : 
 
 
int MPI_Op_create( 
                  MPI_User_function* function,  //           input 
                  int                commute,   // [true/false] input 
                  MPI_Op*            operation  //         output 
                 ); 
 
 

  commute  true,     
  false   .     -

   ,   MPI_Op,      
MPI_Reduce().     ,    -

,     .  ,    -
         -

 . , ,    ,    MPI -
. ,       .  
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void MPI_User_function( 
                      (void*)         arg,     //  1                input 
                      (void*)         argres,  //  2         input/output 
                       int *          size,    //    input 
                       MPI_Datatype*  datatype //        input 
                       ); 
 

 
        .   

,    ,   ,      
 op,    . ,  ,  -

   MPI_Reduce()  op    .   
  MPI_User_function,   op,    -

       ,   -
 MPI_Reduce().        (0, 1), (1, 2), ..., (N-2, 

N-1)       op  
,    .     op   (i, 

j)    MPI_User_function ,     
  arg      i,      

argres –    j.       5. -
 ,     ( ,   )  

  MPI_Reduce   ,      , 
     . 

  , ,   
MPI_User_function   ,        
argres[i]=arg[i] opi argres[i]   i  0  size-1,  op i  -

  ( ,    i).  ,  
        -

   size-   (     
). ,      

argres[i]=arg[i]+argres[i+1].        -
  .  

 ,         ,  -
        

 
 
int MPI_op_free( 
                MPI_Op* op //       input 
               ); 
 

 
    

     MPI     
   .      ,   
     .6.      -

   [11]. 
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A[0] B[0] C[0] D[0] E[0] F[0] A[0]

B[0]

C[0]

D[0]

E[0]

F[0]

A[0]

B[0]

C[0]

D[0]

E[0]

F[0]

A[0]

B[0]

C[0]

D[0]

E[0]

F[0]

A[0]

B[0]

C[0]

D[0]

E[0]

F[0]

A[0]

B[0]

C[0]

D[0]

E[0]

F[0]

A[0]

B[0]

C[0]

D[0]

E[0]

F[0]

A[0] B[0] C[0] D[0] E[0] F[0]

A[1] B[1] C[1] D[1] E[1] F[1]

A[2] B[2] C[2] D[2] E[2] F[2]

A[3] B[3] C[3] D[3] E[3] F[3]

A[4] B[4] C[4] D[4] E[4] F[4]

A[5] B[5] C[5] D[5] E[5] F[5]

A[0]

B[0]

C[0]

D[0]

E[0]

F[0]

A[1]

B[1]

C[1]

D[1]

E[1]

F[1]

A[2]

B[2]

C[2]

D[2]

E[2]

F[2]

A[3]

B[3]

C[3]

D[3]

E[3]

F[3]

A[4]

B[4]

C[4]

D[4]

E[4]

F[4]

A[5]

B[5]

C[5]

D[5]

E[5]

F[5]
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int MPI_Gather( 
          (void*)       sendbuf,  //                         input 
           int          sendsize, //        input 
           MPI_Datatype sendtype, //                         input 
          (void*)       recvbuf,  //                       output 
           int          recvsize, //       input 
           MPI_Datatype recvtype, //                         input 
           int          root,     //                    input 
           MPI_Comm     comm      //                                input 
           ); 

  
 MPI_Gather         root-

  ,     -
  .  recvbuf   ,  

 root.  MPI_Gather(),     MPI_Gatherv(), -
  ,         

.         , -
    ,      -
 .  ,     displacements (  

    . .) –   , i-    -
     recvbuf,     -

  i-   .   
 
 
int MPI_Scatter( 
          (void*)       sendbuf,  //                       input 
           int          sendsize, //      input 
           MPI_Datatype sendtype, //                       input 
          (void*)       recvbuf,  //                     output 
           int          recvsize, //     
                                                               input 
           MPI_Datatype recvtype, //                       input
           int          root,     //                  input 
           MPI_Comm     comm      //                              input 
           ); 

  
  gather-  MPI_Scatter    root  -

 .          root-
.      MPI_Gather(),   MPI_Scatterv(), -

     .     ,   
  displacements    ,   .  

 
 
int MPI_Allgather( 
          (void*)       sendbuf,  //                      input 
           int          sendsize, //      
                                                                    input 
           MPI_Datatype sendtype, //                      input 
          (void*)       recvbuf,  //                    output 
           int          recvsize, //     
                                                            input 
           MPI_Datatype recvtype, //                      input 
           MPI_Comm     comm      //                             input 
           ); 
 
   

  MPI_Gather(),    root.   
,    MPI_Gather(),    -
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     .   ,   -
  MPI_Gather()   .     -
,  ,    .    

MPI_Allgather()     int  displacements  , 
 recvsize  . 

 
 
int MPI_Alltoall( 
          (void*)       sendbuf,  //                     input 
           int          sendsize, //     
                                                             input 
           MPI_Datatype sendtype, //                     input 
          (void*)       recvbuf,  //                   output 
           int          recvsize, //     
                                                           input 
           MPI_Datatype recvtype, //                     input 
           MPI_Comm     comm      //                            input 
           ); 
 

  
 MPI_Alltoall   MPI_Gather(),    

     . , i-    
sendbuf,   j     j-    recvbuf  i-

 .           -
.         -

  ,          -
 MPI    .      

   ,      -
:  MPI_Alltoallv()   MPI_Alltoallw().    -

        ,    
    .  

 
 
int MPI_Allreduce( 
          (void*)       sendbuf,  //                     input 
          (void*)       recvbuf,  //                   output 
           int          size,     //              input 
           MPI_Datatype type,     //                     input 
           MPI_Op       op,       //  [   MPI_reduce()]          input 
           MPI_Comm     comm      //                            input 
           ); 
 

  
 MPI_Reduce(),       . 

   MPI_Reduce()    ,   
 MPI_Bcast(). 

 
 
int MPI_Reduce_scatter_block( 
          (void*)       sendbuf,  //                     input 
          (void*)       recvbuf,  //                   output 
           int          size,     //                input 
           MPI_Datatype type,     //                     input 
           MPI_Op       op,       //  [   MPI_reduce()]          input 
           MPI_Comm     comm      //                            input 
           ); 
 

 

Программирование задач физики конденсированного состояния с использованием MPI 25

NANO-11-Blinov:NANO-08-Kholopov.qxd  05.09.2012  20:49  Page 25



         N*size   
 sendbuf,  N –    .      

   .       
  MPI_Reduce(),      . 
      N ,     size 

,       ( - ,   -
 ).        

MPI_Reduce()  MPI_Scatter(),     ,    -
    .      -

  MPI_Reduce_scatter().     ,    -
     ,  ,   
    .        
     ,    , -
       . 

 
 
int MPI_Scan( 
          (void*)       sendbuf,  //                    input 
          (void*)       recvbuf,  //                  output 
           int          size,     //             input 
           MPI_Datatype type,     //                    input 
           MPI_Op       op,       //  [   MPI_reduce()]         input 
           MPI_Comm     comm      //                           input 
           ); 
 

 
 MPI_Reduce(),  i-       op  

      0, ..., i.  ,    
    .   MPI_Exscan() 

(exclusive scan)      ,   i-    -
         

   0, ..., i-1.         . 
   ,        

         [11]. 
 

3.3.5.     
      - .   

:      —  , -
     [-1;1] [-1;1].        -

    ,        1   (0;0).  
   :   ,   ,  -

     /4.     . , 
       ,    .   
     ,       . -

     :    
   N   ,       . -

 ,       pN,  p —  -
.         MPI_Reduce().  

   srand(MyRank)   26.    
    ,      
   ,         -

 .     ,    -
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. 

   C++     3.  
  
 
1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 
28 
29 
30 
31 
32 
33 
34 
35 
36 
37 
38 
39 
40 
41 
42 
43 
44 
 

 
#include <stdio.h> 
#include “mpi.h” 
 
int main()  
{  
  int    MyRank, Size, N, in = 0, total; 
  double x, y, pi; 
  MPI_Init(NULL, NULL);  
  MPI_Comm_rank(MPI_COMM_WORLD, &MyRank);  
  MPI_Comm_size(MPI_COMM_WORLD, &Size); 
 
  if (MyRank == 0)   //        
  {  
    printf("Enter number of points per process\n");  
    scanf("%d", &N);  
  }  
   
  MPI_Barrier(MPI_COMM_WORLD); // ,      
  MPI_Bcast(&N, 1, MPI_INT, 0, MPI_COMM_WORLD);  //    

 
   
  if (N == 0)       //   -  
  { 
    return 1; 
  } 
                    //  –     
  srand(MyRank); 
  for (int i=0; i<N; ++i)      //  N    [-1;1]x[-1;1] 
  { 
    x = (2.0*rand())/RAND_MAX - 1; 
    y = (2.0*rand())/RAND_MAX - 1; 
    if (x*x + y*y < 1) ++in;  //       
  } 
  MPI_Reduce(&in, &total, 1, MPI_INT, MPI_SUM, 0, MPI_COMM_WORLD);  
                  //        0    
   
  if (MyRank == 0)      
  {  
    pi = (4.0*total)/N/Size; 
    printf("Pi= %.12lf [error ~ %.12lf]\n", pi, pi- 3,141592653589);  
  }  
 
  MPI_Finalize(); 
  return 0;  
}  

 
 3.   :       

 
3.4.    MPI 

     ,      
MPI        ,    -

          (  -
           , 

  ).       , -
      MPI.    -

        , , 
MPI_Bcast(),         , 

 ,   ,      -
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  .       MPI  
  

 
 
double MPI_Wtime(void); //    MPI. 
 

 
    ,       

 double.       ,   -
    .      -

  ,      , 
   start = MPI_Wtime()     end = 

MPI_Wtime()   .     . -
    .  

 
 
1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
25 

 
#include <stdio.h> 
#include <mpi.h> 
int main() 
{ 
    int size, rank; 
    double start, end; 
    MPI_Init(NULL, NULL);      //   MPI 
    MPI_Comm_rank(MPI_COMM_WORLD, &rank); //    
    MPI_Comm_size(MPI_COMM_WORLD, &size); //     
//  MPI_Barrier(MPI_COMM_WORLD); 
    start = MPI_Wtime();      //     
//  MPI_Barrier(MPI_COMM_WORLD); 
    if (rank==0) 
    { 
   end = MPI_Wtime();    //  Root     
   printf("Hello From Root #%d %lf \n", rank, (end - start)); 
    }  
    else  
    { 
   end = MPI_Wtime();       //   Root,     
   printf("Hello From Slave #%d #%lf \n", rank, (end - start)); 
    } 
    MPI_Finalize();       //    MPI 
    return 0; 
} 
 

 
 4.  ,  . 

 
   ,       , 

   . ,     -
  MPI_Barrier(MPI_COMM_WORLD) (  10  12),    

   .       10  
12,      ,     ,   

       .  
 

3.5.     
        -

.       N .  -
  ,           

   K    ( , ,   
. .), K   N.        , -
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     .  ,   -
   ,      .  

  –     :  -
  N/2 ,   ,    -
 K/2  .      , -
    .  

     - :    -
    ,     ,    

      .     -
:      ,      -

   .        
  ,  root-  (   ,    ). 

 ,    .  , :  
 ,     .     

:         -
      .  

          
  ,     .   

   ,        
  . ,      

   . 
 

3.6.   
        -

.        ,    : 
,    . .       –  MPI    

 MPI_CHAR, MPI_INT   .  ++        
 ,     ,        

    .     
        -

.    ,      -
  ,   C++.  ,    -

    .     
,         , 

       .      
   ,       

  ,        
,      .     -

      .     -
:     ,     . 

        . 
          , 

     MPI_Bcast()   MPI_BYTE.  
    Object,  «  »  -

       4. 
 

 
void BcastObject(Object &Ob)               //  Object 
{ 
 int size = sizeof(Object);           //   Object   
 char *buff = new char[size];         //    size 
 memcpy(buff, &Ob, sizeof(Object));   //  Object   
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 MPI_Bcast(buff, size, MPI_BYTE, 0, MPI_COMM_WORLD ); //  
 delete[] buff;                       //   
} 
 
void ReceiveObject(Object &Ob)             //  Object 
{ 
 int size = sizeof(Object);           //   Object   
 char *buff = new char[size];         //    size 
 MPI_Bcast(buff, size, MPI_BYTE, 0, MPI_COMM_WORLD ); //  
 Ob =*((Object*)((char*)buff));  //     Object 
 delete[] buff;                       //   
} 
 

 
 4.    MPI_Bcast()  . 

 
  MPI     (   )  -

,      .    
   (derived datatypes).    ,  -

            
,    MPI.        

       ,   
MPI_DOUBLE  MPI_CHAR. 

     MPI     
,   MPI,       
.  

 
3.6.1.   

    S  ,    :  
S = {(t0, s0), (t1, s1), ..., (tk, sk)},  ti –   (double, int  . .), si –  (  

).       buf    -
   ,    buf + si    ti. ,  -
  ,     .  -

         . MPI  
   ,  ,  ,     

MPI_Datatype.      ,     
    .       -

 .     ( )    , 
         ( ).  
 MPI  ,     .  ,   

    double,    MPI      -
 MPI_CHAR.       4.    -

 ?  ,         . -
 4   « »   ,     -

            
     .  

  ,     .  -
 ,   ,    ,   -

   .      
(contiguous - ).   
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27

  
int MPI_Type_contiguous( 
                        int           count,   //  , >=0     input 
                        MPI_Datatype  oldtype, //                input 
                        MPI_Datatype* newtype  //       output 
                       ); 
 

 
        (  ,  oldtype),  

    ,  (count-1)-  -
     .  ,     {(double, 0)}  -

 count  2   (newtype)  {(double, 0), (double, 8)},  
    8 . ,    ,   

   ,     ,   
,      oldtype     -
.      ,     . 

       . 
 
 
int MPI_Type_vector( 
                int           count,       //  , >=0             input 
                int           blocklength, //    , >=0  input 
                int           stride,      //      input 
                MPI_Datatype  oldtype,     //                    input 
                MPI_Datatype* newtype      //           output 
               ); 
 

  
       .   
count ,      stride*size,  size –  oldtype 
 .       blocklength   
oldtype,      .    

   7. 
         

MPI_Type_vector(2, 2, 3, oldtype, newtype),       
{(double, 0)}.        {(double, 0), (double, 8), 
(double, 24), (double, 32)}. 

,   ,      
    

 
 
int MPI_Type_create_struct( 
             int           count,          //   >=0              input 
             int           blocklengths[], //     >=0  input 
             MPI_Aint      shifts[],       //                 input 
             MPI_Datatype  oldtypes[],     //            input 
             MPI_Datatype* newtype         //           output 
            ); 
 

 
,        ,   
.   i  0  count-1  ,   

blocklengths[i]   oldtypes[i].     , 
    MPI_Type_contiguous.     -

  shifts[i] (   MPI_Aint      int). -
    :      , 

   – ,     .  : 
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elementelement
. . . blocklength blocklength+1

<empty>
1 stride. . .

<empty>

block 1 block 2 block count. . .

 
 
 

. 7.   ,  MPI_Type_vector. 
 

 B = (2, 1, 3), D = (0, 16, 26),  T = (MPI_FLOAT, MPI_DOUBLE, MPI_CHAR).  
 MPI_Type_create_struct(3, B, D, T, newtype)      

{(float, 0), (float, 4), (double, 16), (double, 24), (char, 26), (char, 27), (char, 28)}. 
 ,    ,   

   MPI- , [11].  ,     ,  -
  . 

 
3.6.2.   

 ,      MPI_Gather  -
       root- .  , -

     ?      -
 .  

 –   ,   .  ,  -
     {(float, 0), (float, 94)},        

   ,     . ,  
     8 .     -

 (size).       
 
 
int MPI_Type_size( 
                  MPI_Datatype  datatype,      //                  input 
                  int *         size           //                    output 
                 ); 
 

  
    .   :    
        ,  .  

     (extent).      MPI 
  MPI_UB (upper bound)  MPI_LB (lower bound).  -

 ,     ,  ,   ,  
      ,       . -
,     –       , -

    (  , ,  extent).  
  :  B=(1,1,1), D=(-4,16,26), 

T=(MPI_LB,MPI_FLOAT,MPI_UB).   MPI_Type_create_struct 

(3,B,D,T,newtype)     {(lb,-4),(float,16),(ub,26)}.  
   , ub  lb         -

,   .       
26-(-4)=30 (   -4  25 ). 

32 В.Н. Блинов, А.А. Севенюк 

NANO-11-Blinov:NANO-08-Kholopov.qxd  05.09.2012  20:49  Page 32



       .    
S={(t0, s0),(t1, s1), ..., (tk, sk)}, ti- , si- .    -

 lb     
 

lb(S) = minj sj ,     MPI_LB, 
lb(S) = minj {sj   tj=MPI_LB}   . 

 
 ,   ub 

 
ub(S) = maxj sj + sizeof(tj) +   ,     MPI_UB, 
ub(S) = minj {sj   tj=MPI_LB}   . 

 
  extent(S)=ub(S)-lb(S).       

  ,   extent(S)     maxi {alignof(ti)}  
(      alignof(ti)  sizeof(ti) ).  
 

     MPI_Type_contiguous().     
    ,         

   ,     .  , -
     S    extent(S) -

.        MPI_LB/MPI_UB,    , 
      (  ,   MPI_LB  

MPI_UB « »).  
           

  MPI_Type_get_extent()   . 
 
 
int MPI_Type_get_extent( 
                   MPI_Datatype   datatype,   //       input 
                   MPI_Aint *     lb,         //          output 
                   MPI_Aint *     extent      //                 output 
                  ); 
 

  
        , -

    ,     ,     
    - .  

  ,   , MPI_Type_get_true_extent(),  -
  ,   MPI_Type_get_extent(),    MPI_LB  MPI_UB. -

  ,    « »,  ,   
,    true   .      
    , ,   -

 . 
 
 
int MPI_Type_get_true_extent( 
                 MPI_Datatype  datatype,   //           input 
                 MPI_Aint *    truelb,     //      output 
                 MPI_Aint *    trueextent  //             output 
                  ); 
 

 
   , ,   .  

Программирование задач физики конденсированного состояния с использованием MPI 33

NANO-11-Blinov:NANO-08-Kholopov.qxd  05.09.2012  20:49  Page 33



 30

     t={(int,-4),(lb,0),(int,4),(ub,8)}.  
 (extent)  8 ,          

  12 .       (true extent). 
        ?      

          . -
,     ,      

    . 
   ,    , MPI -

      ,    
,        ,   -

    [10]  [11].  
 

3.6.3.    
     ,     -

  .   ,      -
 ,       ( ) .  

    ,      
,          

 .        
 
 
int MPI_Get_address( 
                   void *       location, //                input 
                   MPI_Aint *   address   //         output 
                   ); 
 

 
     ,    

  location     
MPI_BOTTOM.  ,     ,    -

,     ,     -
  .        , -

     .     ++  
 ,   ,   ,   
 &.  ,  ,   ,    -

 .       MPI_Get_address()   
     . 

 
3.6.4.      

    ,       
,       .  MPI  

   ,   . , 
,   , MPI   -  -

  . 
  ,         

« »,   MPI       -
 .       -
 . 

 
 
int MPI_Type_commit( 
                    MPI_Datatype *   datatype      //              input 
                    ); 
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      datatype     -

  .       ,   
   

 
 
int MPI_Type_free( 
                  MPI_Datatype *     datatype      //              input 
                  ); 
 

 
      datatype,   -  

    MPI_DATATYPE_NULL.   
 

3.6.5.      
  ,        

 ,     ,.  , 
   MPI_Send(buf,size,datatype,rank,tag,comm),  -

      .  MPI-    
    

 
 
MPI_Type_contiguous(size,datatype,newtype); 
MPI_Type_commit(newtype); 
MPI_Send(buf,1,newtype,rank,tag,comm); 

 

 
 ,        -

 ,  size –    datatype   
.     .  
   buf    (   !)  

datatype,  ,    S={(t0, s0),(t1, s1), ..., (tk, sk)}  
  ti   buf +si.      

,      size  datatype. 
  

       ,  -
       . ++,  -

 ,      ,  -
          . 
    ,     .   

,        ,  
      .    -

      MPI [11]. 
    ,   -

    .   5,     
Particle,    : ,   ,  

  Particletype.      -
        .  

   .  ,    
       MPI_Type_struct().  
, ,   .  Particle    

 int,     double     float .    
,        ,  –    
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 int,  –     double,   –    -
 float.      ,      -

   MPI_Type_struct(). ,  ,    
  ,    1, 3, 3,     MPI_INT, 

MPI_DOUBLE  MPI_FLOAT.        
    ,   26-27,     

   . 
  ,   ,    

,        Particle.   
   ++       -

,   ,       ,   -
   m,         x  v. 

     32-34,      disp. 
     ,    

      MPI_BOTTOM,      -
 , ,   m.     36-39. 

          ,  
  ,   Particle.    43 -

,        (  44),  MPI,   
     .  

           
 ,       .  -

   MPI ,     . 
   
 
1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 
28 

 
#include <stdio.h> 
#include “mpi.h” 
 
struct Particle 
{ 
  int    m;          //   
  double x[3];       //  
  float  v[3];       //  
}; 
 
 
int main() 
{ 
  int MyRank, Size; 
  MPI_Init(NULL, NULL);  
  MPI_Comm_rank(MPI_COMM_WORLD, &MyRank);  
  MPI_Comm_size(MPI_COMM_WORLD, &Size); 
 
/************************************************/   
  Particle particle[1000]; 
  int i, dest=1, rank=0, tag=99; 
 
//      Particle 
 
  MPI_Datatype Particletype;                           
  MPI_Datatype type[3] = {MPI_INT, MPI_DOUBLE, MPI_FLOAT}; //   
  int          blocklen[3] = {1,3,3};                      //   
  MPI_Aint     disp[3];                                   //   
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48 
49 
50 
51 
52 
53 
54 
55 
56 
57 
58 
59 
60 
61 

 
   
//           
 
  MPI_Address( particle,      disp[0]); 
  MPI_Address( particle[0].d, disp[1]); 
  MPI_Address( particle[0].b, disp[2]); 
 
  for (i=2; i>=0; --i)  
  { 
     disp[i] -= disp[0]; 
  } 
 
//  ,    
 
  MPI_Type_struct(3, blocklen, disp, type, &Particletype); 
  MPI_Type_commit(&Particletype); 
 
//      rank  dest 
 
  if (MyRank == rank) 
  { 
    MPI_Send(particle,1000,Particletype,dest,tag,MPI_COMM_WORLD); 
  } 
     
  if (MyRank == dest) 
  { 
    
MPI_Recv(particle,1000,Particletype,rank,tag,MPI_COMM_WORLD,MPI_STATUS_IGNORE); 
  } 
 
/************************************************/ 
  MPI_Finalize(); 
  return 0; 
} 
 

 
 5.    

 
  ,       

,     ,     ,    -
    ,         -

  . ,      ,  
         , , ,   

  .  , ,    Structure, -
  x . 

  
struct Structure 
{ 
  Vector V1;        
  Vector V2;        
  Vector V3;        
}; 

 
,       ,   -

 ,       . ,  
   ,      Structure. 
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    Build_derived_type_Vec(Vector* v, MPI_Datatype& Vector_type)   15 
– ,      ,    

 ,     5. 
 
 
1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 
28 
29 
30 
 
31 
32 
 

 
void Build_derived_type_Structure(Structure* X, MPI_Datatype& Structure_type) 
{ 
    int           block_length[3];         //   
    MPI_Aint      displacements[3];        //   
    MPI_Datatype  typelist[3];             //   
    MPI_Datatype  vec;                     //     
    MPI_Aint      addresses[4]; 
  
    int numb_elements = 3; 
 
    block_length[0] = 1;   
    block_length[1] = 1;   
    block_length[2] = 1; 
    
    Build_derived_type_Vec(&(X->V1),  vec );   //    
    typelist[0] = vec;  
    typelist[1] = vec;  
    typelist[2] = vec;  
    
    MPI_Address(X, &addresses[0]); 
    MPI_Address(&(X->V1), &addresses[1]); 
    MPI_Address(&(X->V2), &addresses[2]); 
    MPI_Address(&(X->V3), &addresses[3]); 
 
    displacements[0] = addresses[1] - addresses[0]; 
    displacements[1] = addresses[2] - addresses[0]; 
    displacements[2] = addresses[3] - addresses[0]; 
 
    //        
MPI_Type_struct(numb_elements,block_length,displacements,typelist, 
&Structure_type); 
MPI_Type_commit(&Structure_type); 
} 

 
 
 

3.7.  
     MPI ,   ,  -

. 
        -

 MPI_COMM_WORLD.  ,      
.  ,   MPI-  ,     

   .      -
  ,       -

       ,       
 .         -
,  MPI    .   

  ,   ,   -
   :      -

.        -  MPI-
,   ,         
  .       -
, ,        -

   ,        
.  ,     :   
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.        -
,          . 

 
  

(    ) 
          

MPI.     ,      
      ,   -

     .   -
   ,    .   , 

          
.  ,      MPI  
 ,     ,   [12].  

    ,    -
  .  ,     .   

      MPI- .  
  ,        

.   
     ,    MPI-

,          
    .   ,  -

        ++. 
   ,   MPI_Init   

MPI_COMM_WORLD.  ,       -
 MPI_COMM_SELF,      ,   

MPI_COMM_NULL,       ,  
         .  

 
   

(    ) 
         

 .    ,  ,   -
   ,       -

,          
  .        -

,     -       
 .  

    ,     -
   .     ,  -

      .  , 
         .    -

 ,         
  .   

        -
    MPI-      . -

       ,   
    ,      . 

       .      
, [11].  

    ,      ,  -
 ,    .   ,   -
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      (  ,    ),       -
  .  

 
3.7.1.  

 –  ,     
 .          

        ,  -
    . ,     -

     . ,    -
 ,           

   .     , -
        .  -

  ,         -
  .  

 
3.7.2.  

     MPI_Group,  -
 .         -

   0      ,   
   .  

     MPI_GROUP_EMPTY   
MPI_GROUP_NULL.       ,     

       ( , -
  ).   

   ,       .   
         ,    

         MPI_Group_size  
MPI_Group_rank.     :      , 

 , ,        . 
 
 
int MPI_Group_size( 
                  MPI_Group   group,    //                            input 
                  int*        size      //                     output 
                  ); 
 
int MPI_Group_rank( 
                  MPI_Group   group,    //                            input 
                  int*        rank      //              output 
                  ); 
 

  
    ,       -
.   ,      -

 MPI_COMM_SELF  MPI_COMM_WORLD.     -
 ,    

 
 
int MPI_Comm_group( 
                  MPI_Comm    comm,      //                     input 
                  MPI_Group*  group      //            output 
                  ); 
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,     ,   -
   ,   ,   

 
 
 
int MPI_Group_union( 
                  MPI_Group   group1,    //                     input 
                  MPI_Group   group2,    //                     input 
                  MPI_Group*  group      //   -      output 
                  ); 
 
int MPI_Group_intersection( 
                  MPI_Group   group1,    //                     input 
                  MPI_Group   group2,    //                     input 
                  MPI_Group*  group      //   -      output 
                  ); 
 
int MPI_Group_difference( 
                  MPI_Group   group1,    //                     input 
                  MPI_Group   group2,    //                     input 
                  MPI_Group*  group      //   -      output 
                  ); 
 

 
   ,    ,  

    ,   –  .  
   ,     ,  

   - .        -
      .  

     ,    -
 ,    .     ,    

.  
       ,  -

   MPI_GROUP_EMPTY.   ,   -
      ,     

 
 
int MPI_Group_incl( 
                  MPI_Group  oldgroup,   //                   input 
                  int        n,          //       input 
                  int*       ranks,      //            input 
                  MPI_Group* group       //                     output 
                  ); 
 
int MPI_Group_excl( 
                  MPI_Group  oldgroup,   //                   input 
                  int        n,          //       input 
                  int*       ranks,      //            input 
                  MPI_Group* group       //                     output 
                  ); 
 

  
      ,     -

  .     group    , -
    oldgroup   ranks[0], ..., ranks[n-1].  
, ,          

 ranks[0], ..., ranks[n-1].  
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.        ,   -

     [11]. 
,   ,    ,   

 
 
int MPI_Group_free( 
                  MPI_Group*  group      //          input 
                  ); 
 

 
3.7.3.    

,     ,   ,    , 
   .     ,   

,          .  
   ,   MPI_Group_size  

MPI_Group_rank      .  
 
 
int MPI_Comm_size( 
                  MPI_Comm    comm,     //                      input 
                  int*        size      //              output 
                  ); 
 
int MPI_Comm_rank( 
                  MPI_Group   group,    //                      input 
                  int*        rank      //       output 
                  ); 
 

  
          -

.  ,         .  
       . 

       .   , 
   «  »     MPI  -
 .          

,    MPI     
,         ,  

 MPI_COMM_WORLD.  
  ,     -

.     ,        -
   comm.       -

 . 
 
 
int MPI_Comm_dup( 
                  MPI_Comm      comm,  //                      input 
                  MPI_Comm*  newcomm   //     
                                          -               output 
                  );        
 

  
        ,   -
      .   
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int MPI_Comm_create( 
                  MPI_Comm      comm,     //                    input 
                  MPI_Group    group,     //                          input 
                  MPI_Comm*  newcomm      //     
                                             -             output 
                  );        
 

 
,   group     comm.  

   ,     -
   group.       ,    comm 

       group,   
    - .    -     

, newcomm    MPI_COMM_NULL.   
    MPI_Comm_split    -

    .       -
,        . 

         .  
 
 
int MPI_Comm_split( 
                  MPI_Comm       comm,   //            input 
                  int           color,   //   >=0                      input 
                  int             key,   //          input   
                  MPI_Comm*   newcomm    //      output 
                  );        
 

 
     ,     -

     .  ,     
    newcomm,    ,   -

     .      
  .     ,  -

           .    
          

  key,     ,    -
. ,       0,  1   -
. ,      ,    

 .         -
  ,       .  -

,       :    -
        -

 . ,   ,    -
,     

 
 
int MPI_Comm_free( 
                  MPI_Comm*  comm     //       input 
                  ); 
 

 
        -

         -
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. 6.       .  
 –    ;  -    . 

 
 

 .        
  .   ,     

     . ,    
  n ,        

   -  ( . . 6). 
  ,        
  ,    p < n.     
   p.  n = pk,   k –   ,    

   k        
 .  ,       , 

   ,       
 .       MPI_Gather(). 

 ,         
,           -

.          -
         ,  -

       ( . .   
        ). -

        , ,  
,   (    )  -
     .   , -

   ,  ,     
.   

 
 2 

      .   
     ,    -

,     .  ,   
  ,    :    
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     .   [6]  -
          .  

     ,  
        -

.        -
     ,    .  

 
 
      ,     

 —    .  int main()   
 : 

 
 
1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 
28 
29 
30 
31 

 
int main() 
{ 
  double* Matrix;   
  double* Vector;   
  double* Result;    
  int Size;            //   
  double* ProcRows;    
  double* ProcResult;  
  int RowNum;         
 
  MPI_Init(NULL, NULL); 
  MPI_Comm_size(MPI_COMM_WORLD, &ProcNum); 
  MPI_Comm_rank(MPI_COMM_WORLD, &Rank); 
   
  if (Rank == 0) { 
    printf("Parallel matrix-vector multiplication program\n"); 
  } 
  Initialization(Matrix, Vector, Result, ProcRows, ProcResult, Size, RowNum); 
  DataDistribution(Matrix, ProcRows, Vector, Size, RowNum); 
  Calculation(ProcRows, Vector, ProcResult, Size, RowNum); 
  ResultReplication(ProcResult, Result, Size, RowNum); 
  TestOutput(Matrix, Vector, ProcRows, Size, RowNum, Result); 
  if (Rank == 0) { 
    delete[] Matrix; } 
  delete[] Vector; 
  delete[] Result;            //    
  delete[] ProcRows; 
  delete[] ProcResult; 
  MPI_Finalize(); 
  return 0; 
 } 

 
 

     18 – 21. 
 Initialization   18 —     

 .       .  
,       ,  

     .     
         .   
   , , root- .  

  ,     int main()    
 root,      MPI. ,  , 

    root,         
   (      )   . 

,         , 
   ,     ,     
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,    .   ,  
   ,     , 

   . 
       DataDistribution, 

   19.      
  ,        : 

root           . 
      MPI:  MPI_Bcast()     

MPI_Scatterv()        , 
  .  ,   ,    

,  void MPI_Scatterv()      
  ,   ,     , 

     .        
  ,    .       

  (  0),  ,    MPI_COMM_WORLD.  
 
 
1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 
28 
29 
30 

 
void DataDistribution(double* Matrix, double* ProcRows, double* Vector, 
                      int Size, int RowNum) { 
  int* SendNum;        //  ,   
  int* SendInd;        //     
  int  RestRows=Size;  //     
 
  
  MPI_Bcast(Vector, Size, MPI_DOUBLE, 0, MPI_COMM_WORLD); 
 
  SendInd = new int [ProcNum]; //      
  SendNum = new int [ProcNum]; 
 
  //           
  //     (     ) 
  RowNum = (Size/ProcNum);     
  SendNum[0] = RowNum*Size;    
  SendInd[0] = 0; 
  for (int i=1; i<ProcNum; i++) { 
    RestRows -= RowNum; 
    RowNum = RestRows/(ProcNum-i); 
    SendNum[i] = RowNum*Size; 
    SendInd[i] = SendInd[i-1]+SendNum[i-1]; 
  } 
 
  MPI_Scatterv(Matrix , SendNum, SendInd, MPI_DOUBLE, ProcRows,  
    pSendNum[Rank], MPI_DOUBLE, 0, MPI_COMM_WORLD); // -   
 
  delete[] SendNum;     //    
  delete[] SendInd;                 
} 
 

  
 Calculation(ProcRows, Vector, ProcResult, Size, RowNum) 

   ProcResult,      
ProcRows  Vector.    ,     , 
ProcResult=1.    Calculation()     
ProcResult,   ,  Result.  

   Calculation()    
ResultReplication(ProcResult, Result, Size, RowNum)   

 DataDistribution().     ,  
 ,   .      .  
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1 
 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
 

void ResultReplication(double* ProcResult, double* Result, int Size,  
int RowNum)  
{ 
  int  i;            
  int* pReceiveNum;  //  ,   
  int* pReceiveInd;  //    -  
  int  RestRows=Size; //     
 
  pReceiveNum = new int [ProcNum]; //      
  pReceiveInd = new int [ProcNum]; 
 
  pReceiveInd[0] = 0; 
  pReceiveNum[0] = Size/ProcNum; 
  for (i=1; i<ProcNum; i++) { 
    RestRows -= pReceiveNum[i-1]; 
    pReceiveNum[i] = RestRows/(ProcNum-i); 
    pReceiveInd[i] = pReceiveInd[i-1]+pReceiveNum[i-1]; 
  } 
 
  MPI_Allgatherv(ProcResult, pReceiveNum[Rank], MPI_DOUBLE, Result,  
    pReceiveNum, pReceiveInd, MPI_DOUBLE, MPI_COMM_WORLD); //  
 
  delete[] pReceiveNum; //    
  delete[] pReceiveInd; 
} 

 

      MPI_Allgatherv,  
       ( .    

 ).  ,  Result     . 
       

TestOutput(Matrix, Vector, ProcRows, Size, RowNum, Result),   
         ,   ,  

 - .        
    .   

      .   
    ,        

.   ,        
  ,      .    

           . 
       -    

         .  
        

     . , ,     
 .     ,        
  .    , , , 

   — «  ».    
     :    

 .            
DataDistribution     . ,  

    ,   MPI_Bcast()     
MPI_Scatterv(),           

.  MPI_Scatterv(),   (     ) 
   ,  .  
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        1  ( . . 10).    

      MPI_Send  MPI_Recv.  
         -

 MPI_Send   ,       . 
      ,     -
     ,   .    
    1, ,  ,      -

 2,  2           
 3  . .  ,      .   

    ,    
   .      -

      :    -
    ,        -

    .  ,   -
        .    
         , 

        .    
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       -
 MPI_Sendrecv,          

   .   MPI_Sendrecv   
   ,         

 .   
 7       MPI_Reduce  -

  MPI_MAX.   
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     AMBER(Assisted Model Building with 
Energy Refinement)  CHARMM (Chemistry at HARvard Macromolecular Mechanics).   

  ,        
  ,    ,  

    :     , 
       ( ). -
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     .   
         N -
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  ,     3N  

  ,     6N  -
  .   ,       -
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 .       

 .    
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,  ,        )( ttr , 

          :   
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    ,    ,    
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        )( ttr   )( ttr . 
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5.4.   
      ++.   

,    . 
     ,     

  ( )       .  -
    : 

 
 
typedef struct { 
 double v[DIM]; // DIM –  ,    – 3. 
}  
Vector;  
 

 
        -

:  ,    ,  .  
   ,    ,   

 .          
 ,      , -

  .    - ,   -
.      Mol,      -
.          -

 int id.         .    
 
 
typedef struct { 
  Vector r, rv, ra;  // - ,     
  int id;            //   (   ) 
} Mol; 
 

 
        

 ,        -
 .     Vector.  

   .  
 

      MPI    
.        .  -

       root,  -
         ,  -

      .    
      . -

   .  
 ,    ,     

  , LeapFrog.    , -
   ,      , 

:         , nMolMe. 
 LeapFrog    ,      

 ,    ,      -
 .  ,   ,    , -
    . ,       -

  ,  .    ,  -
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 60

          
  .   

      . 
 

 
1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 
21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 
28 
 

 
void SingleStep () {  

++stepCount;    //     1   
timeNow = stepCount * deltaT;  //         
LeapfrogStep(1);        //     
if (nebrNow > 0)               //     ,  ,  

DoParlMove();       //     
DoParlCopy ();        //    
if (nebrNow > 0) {             //     ,  
 nebrNow = 0;        //     
 if (rank == 0) displ = 0.; 
 BuildNebrList();         //    
}  
ComputeForces();   //   (   ) 
LeapfrogStep(2);  //      

ComputeDisplacement();    //     
if (rank == 0){ 
 if (displ > rDatum)  
  nebrNow = 1; //   >  ,  
    //     .  
 MPI_Bcast(&nebrNow, 1, MPI_INT, 0, MPI_COMM_WORLD ); 
      //   nebrNow  
} 
else 
 MPI_Bcast(&nebrNow, 1, MPI_INT, 0, MPI_COMM_WORLD ); 
       //   nebrNow 

/*   ,    , 
, ,   .   [25]*/ 

}  
 
 

        
    int nebrNow,   1,    -

  ,    ,   ,   -
 .  int nebrNow    0  1    , -

       ,  ,   -
  ,  ,    ,   
    .  ,    -

      ,       
,          . -

      ComputeDisplacement() 
(  15),     .     -

 :        , 
     root- ,   -

 .    
  DoParlMove()  DoParlCopy() (  6  7)    -

   ,  nebrNow  = 1,    -
  ,     ,  .  

    :     
       -

.    -  ,  -   (  
-  )    . ,    
-      .  -

         ,  
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     ,     ,  
 .   

  
     ,   -

     ,       -
   ,       -

.     
,         -

,    .      
 .     ,    -

      , (  , , , 
           ).  

,    ,       
 ,   .      -
.   
      : 

 
#define OutsideProc                                       
   (subDir == 0 && mol[n].r.v[dir] < subRegionLo.v[dir] ||                 
   subDir == 1 && mol[n].r.v[dir] >= subRegionHi.v[dir])) 
 

 
, , mol[n].r.v[dir]     dir  

mol[n].r.  
OutsideProc –   ,      , -

 .    subRegionLo  subRegionHi  - -
    ,  .    -

          -
  .                                      

  13    subRegionLo  subRegionHi  A 
 .         -

,   ,    ,  -
 ,       .   -

    ,  –   subDir = 0,  -
 1, 2  3, , –   subDir = 1,   4, 5  6.   -

 OutsideProc    : «   -
          1, 2  3,  -

           4, 5 
 6».    
E   ,   :  

 
 
int**   trPtr        ,   . 
int     nOut[2][DIM]    (   ) ,    
         ,      
        . 
double* trBuff              
int     trBuffMax      trBuff 
Vector  procNebrLo,   ,    ;  
        procNebrHi         . 
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. 13.        .    
 1,2  3;     4, 5  6. 

 
 

   procNebrLo  ,    
subDir = 0, ,    procNebrLo .v[0]    -

  1,  . ;    procNebrHi  ,  
  subDir = 1,       procNebrHi.v[0] -
     4.  

  ,        
. 

 
 
MsgSendRecv(int from, int to, int id);       
                                       from     to  
                                       (  MPI_Sendrecv) 
PackMovedData();                         
UnpackMovedData(nIn);                   
PackData();                                
UnpackData();                             
 

 
      ,     

    .  
 
#define NWORD_COPY  (DIM + 1)  
void DoParlMove () 
{ 
  int dir, sDir, nt, n, nIn; // : , ,    
                             //  ,  
  for (dir = 0; dir < DIM; dir++) {  //     
    for (sDir = 0; sDir < 2; sDir++) { //    
      nt = 0;     //       
      for (n = 0; n < nMolMe; n++) {   //        
        if (mol[n].id >= 0) { 
          if (OutsideProc (0.)) { //      ,  
            trPtr[sDir][trBuffMax * dir + nt] = n; //    
            ++nt;   //        
                                          // 1     
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            if (NWORD_MOVE * nt > DIM * trBuffMax) { //     
                                                     //    
              errCode = ERR_COPY_BUFF_FULL;  // ,       
                                             //     
              --nt;                         //     . 
            } 
          } 
        } 
      } 
      nOut[sDir][dir] = nt; //        
    //   
    } 
    for (sDir = 0; sDir < 2; sDir++) {   //    
      nt = nOut[sDir][dir]; //  nt     
                                  //      
    //  
      PackMovedData(dir, sDir, &trPtr[sDir][trBuffMax * dir], nt);  
   //        
      if (procArraySize.v[dir] > 1) { 
        PackData();    //     
        if (sDir == 1) //      
     MsgSendRecv(procNebrLo.v[dir], procNebrHi.v[dir],  
      140 + 2*dir + 1); 
        else  
   MsgSendRecv(procNebrHi.v[dir], procNebrLo.v[dir], 
      140 + 2*dir); 
        UnpackData();  //    
      }  
      else  
       nIn = nt; 
      if (nMolMe + nIn > nMolMeMax) { 
        errCode = ERR_TOO_MANY_MOVES; 
        nIn = 0; 
      } 
      UnpackMovedData(nIn); 
    } 
  } 
  RepackMolArray(); //    ,    -

  
                    //   . 
}  
 
 

 
 MsgSendRecv(from, to, id)    MPI 

MPI_Sendrecv (buffSend, buffWords, MPI_DOUBLE, to, id, buffRecv, BUFF_LEN, 
MPI_DOUBLE, from, id,  MPI_COMM_WORLD, &mpiStatus).    MPI_Sendrecv 
()     3.3.2,      , 

    .  
 PackData()  UnpackData()      :   

(  )   int   ,      
double  .          

 int,    double  .  
 
 
1 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 

 
void PackInt (int *w, int nw) 
{ 
  int n; 
  if (buffWords + nw >= BUFF_LEN) { //       
    errCode = ERR_MSG_BUFF_FULL;    //     
  }  
  else { 
    for (n = 0; n < nw; n++)  
      buffSend[buffWords + n] = (int) w[n]; //    
    buffWords += nw; 

Программирование задач физики конденсированного состояния с использованием MPI 67

NANO-11-Blinov:NANO-08-Kholopov.qxd  05.09.2012  20:49  Page 67



11 
12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 
20 

  } 
} 
 
void UnpackInt (int *w, int nw) 
{ 
  int n; 
  for (n = 0; n < nw; n++)  
    w[n] = (int) buffRecv[buffWords + n];   //     
  buffWords += nw; 
} 
 

 
 PackMovedData  UnpackMovedData      

  ,       . -
         : , 

  ,         . 
    .        

  .   
  :     ,    -

     ,       
  . 
       .   

     ,     -
.           . 

       OutsideProc,  .  
        .   
     ,    

   ,   .        
  ,  .       

,  ,      ,    
    ,     

   .    , -
   (threads).         
          -

,         -
 .         -

     ,    (  -
  ),          

  ,      MPI.   
      ,  -

 MPI      . 
 

6.  -  
         -

  ,     .  -
         -
     .     

        , 
 ,      . , 

           , 
      .     

 ,       
      .   ,   
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6.1.   

  ,     ,   -
  ,      .   

          
   He ,   –  ,  =1/kBT .   , 

    <A>   A  -
    

 

n

H n

M

A Ae d x , 

    n-    Mn,  n -
 .   ,     - ,  -

        ,    
    .    -

,         -
      .  , ,   

  .  ,     100 ,   
 (      ),     -
 :           -

,      2200 .        
         ,    

.  ,       
   ,    ,    -

   ,      .   , 
 ,   ,  -    ,  -
        .  -

      (sampling).  
         -

 , He ,       . 
,          
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     x0  ,      
  ,          

    .         
« »    ,       . -

     ,      ,  -
    H   He ,      

   A       . 
   ,  ,  , -

      .  -
        , 
   .  ,  ,   ,  

       .    -
    ,      .  
 ,       -

 .     ,      -
,   ,    .  

     .    ,  
         

  ,     H       -
 He .        

    A    .   -
        ,   

,    .   ,  
 ,  , ,  , «   ».  -

,         t    -
    t-1      ,     .  -

       [24].    ,  
 -   ,       . , 

       H0,     -
,   ,    H1,       

0 1 ]min{ ,1}H He  
    (       ,  

  ).   ,     
   .      ,   

 ( . 14).  
    x[H,A]  x   H    -

,     .      -
    :  

 
 

   x0[H0,A0]; 
          i = 0; 
    n = N; 
   <A>= 0; 

 (i < n) 
{ 
      t[Ht,At]   xi[Hi,Ai]; 
      p      [0;1]; 
    (p < exp( Hi - Ht))    xi+1[Hi+1,Ai+1] = t[Ht,At], 
                          xi+1[Hi+1,Ai+1] = xi[Hi,Ai]; 
             <A> = <A> + Ai+1/n; 
       i++; 
} 
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H0

H1

переход - с вероятностью exp[β(H0-H1)]

H0

H2

?

H0

H1

?

?

H2

H1

иначе 

 
 

. 14.     
 
 

 ,        ,   -
   .      , 
, ,      .     

      ,   -
.   

 
6.1.1.    

      :    -
?  ,           ? 

     ,  -
       . ,   -
  ,    –   , -

         . 
           -

  ,          
 . ,        -

       -
.         ,     

       .  ,  
        0.3 [24].  
            -

. ,       -
    .       -

      .      
     ,       

      ,      -
 .      ,  

, .   
 ,      

.      x  y.   -
,       .     -

  0 1 ]min{ ,1}H He ,   ,      -
        (   1).   

    , ,        x  
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,   y        p,  
       y  x,    

 x   p.  ,      -
  .      

   . ,  , : -
   ,      (  -

 )  .        .   
 

6.1.2.   N  
   ,      -

     .     
  N ,     m,   -

  ,     U    -
   .  ,        

        . ,  
       (  ,   ).  -

        ,  
     .   -   -

    .     
  

n

H n

M

A Ae d x  

    

6

2
3 3

1 0 1
exp ( )

2N

N
N Ni

ij
i i j N

pA A U r d xd p
mR

 

        NVT- , -
       ,  -

  
2

1 2

N
i

i

p NkT
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3

3
1

0 1
exp ( )

N

N
ij

i j NL

A A U r d x  

 L –   ,  1= e-N.       
         

. 
     .     

 :         -
  ,  ,   .   

  –    –      
 .  , ,   N ,   -

 ,        -
.          .  

 ,    ,      
       .   ,  -

     .      -
 , , ,         

   .  
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      ,   
         

 .           
,   (        N  

),       ,      -
.           H0 –

H1,        

0 1
( )ij

i j N
U r  

      N   N2,  -
     N.        -

    ,       —  
  ,    .     ,  
      ,  -
  ,     N .  ,   
       ,      -

       .  ,   
           -

 ,         .  
        .  
        :  -

       .    
    .   :   

     [0;1]x[0;1]x[0;1].      
 ,           

   .  ,       
:          

  ,    ,      
. ,        -

  .  
    ,      

  ,        
.      ,    -

 , [24], ,    {1, 2, 3, ..., N, 1, 2,...}.  
 

6.1.3.  
       -

     , [30].    f(x1, x2, 
x3, ..., xN),      ,  ,  -

,       .  -
,         ( -

 ,   , [16]).   ,   , 
- ,    , , - ,  , -
     . ,   

        -
.    ,       

 .  
       :  -

     .      
,             [31].  
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          -
  (x1, x2, x3, ..., xN),      f(x1, x2, x3, ..., xN). -

       ,  ,  
   ( , ,     f). ,  ,  

    ,  ,  -
  .    ,     

,   .      
   ,     . -
     , ,   [30].   

        -
.      ( , ).  

      (docking),  ,    
 ,       .  -

  , ,      
   .  ,      

    .      
,       :      

  ,  12 .      
,          

 .  ,     ,  -
         -

,       .     -
          .   

        ,    -
           

.  ,  ,    , 
      . ,   [32]   -
    ,      
 SIMD- .   ,     

       ,   , 
      .   

 
6.2.   

   ,  -    , , 
     ,     

   .    ,    -
,  ,        -

  .   , ,   -
,    ,       

.   
 ,     ,       

.     ,      
  ,     –     -

,     .   ,   
,       , ,  , 

   .   
         
  - ,      , ,  -

      .     -
     ,   

 (       )  .   

74 В.Н. Блинов, А.А. Севенюк 

NANO-11-Blinov:NANO-08-Kholopov.qxd  05.09.2012  20:49  Page 74



6.2.1.   
        -  (  

), ,      -
     N ,  .  -

   :  
 
1.      .      

    ,   N .    
   ,    .  

2.    .        , -
  N2 .    –  N. 

3.   . 
4. /   .  
 

  ,   -       ,  
   ,  ,   ,  -
  .  ,     

0 1
( )ij

i j N
U r  

   .    .  
     ,   ,    

  .    ,     -
 (  ) . ,     

        
 
 
... 
U = 0; 
for (int i = 0; i<N; ++i) 
{ 
  for (int j = i+1; j<N; ++j) 
  { 
    U += PairEnergy(Mol[i],Mol[j]); 
  } 
} 
... 
 

 
  PairEnergy      i  j, 

         Mol[N],  -
     U. ,    MPI-

        
 
 
class Conformation { 
public: 
   Particle* Mol;             //   ( )  
   double    U;               //    
   . . .                      //     
 
void CalculateEnergy(); 
}; 
 
class System { 
public: 
   Conformation   curr,       //    
                  next;       //    
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   . . .                      //     
}; 
 
     //   main()  MPI 
... 
int MyRank, Size;                             
MPI_Init(NULL, NULL);                      
MPI_Comm_rank(MPI_COMM_WORLD, &MyRank);       
MPI_Comm_size(MPI_COMM_WORLD, &Size); 
... 
     //    
void Conformation :: CalculateEnergy() 
{ 
   U     = 0; 
   Upart = 0; 
   for (int i = N*MyRank/Size; i < N*(MyRank+1)/Size; ++i) 
   { 
      for (int j = i+1; j<N; ++j) 
      { 
          Upart += PairEnergy(Mol[i],Mol[j]); 
      } 
   } 
   MPI_Reduce(&Upart, &U, 1, MPI_DOUBLE, MPI_SUM, 0, MPI_COMM_WORLD); 
} 
 
 

 
      .   -

     :   -
        .  

     ,    
    ,   , -

,    100Mbit/s     -
,     .   

       : 
         .    

   , ,  . -
    « »   .  
   ,         . 
    ,      

,     .  ,  -
       ,    -

.            
,     .      ,   

           
.  ,           ,  -

 ,   .   ,  -     
   M*Size,   –   .   

       ,   
 .   ,  ,   (root), -

    ,     .    
           . -

     ,      
.  

     ,        
       .  ,  
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        ,  , -
 .         .   

 
... 
     //   
if (MyRank == ROOT)   //   
{ 
   Conformation curr,       //    
                next,       //    -    
                            //   ) 
                trycurr,    //     (try current) 
                trynext;    //     (try next) 
 
   curr.Init();              //     
   curr.CalculateEnergy();   //     
 
   next = GenerateNextStep(curr); //     curr 
 
   for (int step=0; step<MaxSteps; ++step) 
   { 
       StartEnergyCount(next); //      
                               // next 
       CountAverages(curr);              //     
       ...                               // , -   
       trycurr = GenerateNextStep(curr); //      
       trynext = GenerateNextStep(next); //   next –    
       EndEnergyCount(next);   //      
                               // next  
        
       if (exp((curr.U - next.U)/kT) > ((double)rand())/RAND_MAX) 
       {                       //               
          curr = next; 
          next = trynext; 
       } 
       else                    //    
       { 
          next = trycurr; 
       } 
   } 
} 
else 
{      //      
   for (int step=0; step<MaxSteps; ++step) 
   { 
      GetData(); 
      CalculatePartEnergy(); 
      ReturnData(); 
   } 
} 
 

 
 ROOT –  ,   .  

      , , , -
,    .  Init(curr)   ( -

, )   curr.  GenerateNextStep(curr) 
  next  ,     -

.       
 . , StartEnergyCount(next)     -

 ,    MyRank   ROOT,    -
   . , ,   

      GetData(),    
   ,    CalculatePartEnergy().  

   ,     next.   -

Программирование задач физики конденсированного состояния с использованием MPI 77

NANO-11-Blinov:NANO-08-Kholopov.qxd  05.09.2012  20:49  Page 77



,             -
      

 
<A>n+1 = n<A>n + An+1, 

 
     «    »,  ,  

(trynext)  ,   next  ,   (trycurr)  -
,    ,       curr.  -

 , ,   next  curr.   
   ,       

  ( . ).       EndEnergyCount(), 
        . -
      ReturnData().  

     ,      
   . 

       -
     . ,      -

 (InfiniBand, ),      .   
        -

   (      ,  
  ).     ,    -

         
   MPI. 

       
     N .     -

     . , ,   
 ,       

      (  ,  -
  ,     ),    -

   :  ,      
     .   

  ,       -
.  

 
6.2.2.    

        
.       ,    

     ,     -
   ,  ,  . ,  -

     ,    -
 .       . -

,      ,  ,   -
  ,    .  ,    

       ,    
   ( ,    ,    ).  -
,      (seed),    -

 .       ,  -
     ,  ,      
 ,      . ,   -

        ,  -
    .   
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  «  »     
  ,      
 .   

 
 ++        
,      .    -

      .  ,  
Windows-  (Borland C++,  Microsoft Visual Studio)  -

  rand(),       0  
RAND_MAX(32767).      linux-  gcc.   

     rand()    -
 232=4 294 967 296.       . 

 srand()   ,     
.   

 
 rand()  gcc     

 : 
 drand48()  erand48()    double   [0.0,1.0); 

jrand48()  mrand48()    long   [-231,231); 
lrand48()  nrand48()    long   [0,231). 

 seed48()  srand48()     . 
 

      ,    
 ,      

Xn+1=[a*Xn+b] mod 248    a, b  X0.    -
 248=281 474 976 710 656,        

  .      -
  , ,  [33].  
 

         
    . ,     -

,     ,      -
 .    –      -

,  , ,           
   .        -

   ,  , ,   
   srand(),        -

.  
 

6.3.   
         -

   .     ,   , -
   S ,       -

 S.        .   
     ,   ,  -

   -     .  -
 ,  ,      -

 .        
   [24].  
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6.3.1.    
   ,        . 

,           -
,        ,     -

.   
,   ,      
 ,      .   , " " -

   - ,  ,  ,    -
         ,  
     (     -

 ).       ,  -
       .  

         -
    (   )  .   

       -
    , ,  ,   -

       ,   
     .  

           MPI,  
   .       , -

   ,    ,    
    ,    -

.   ,  MPI   ,     
  ,    MPI.  

      ,    -
         ,   -

   MPI           -
   .  

       -
. ,        ,   

,     ,    "  "  -
,   ,     .  -

  ,     .   
 

6.3.2. Parallel tempering 
       -

 ,     Parallel Tempering.    
          -

.     .     ,   -
    ,      -

     ,     ,     
     .     

,      .   
, ,        T. -

   K    T1, T2, ..., TK,  T = T1 (  
,       ).  

      ,    
        (  

 ,       )     
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( )( )min{ ,1}i j i jH He , 
,   , Hi  Hj  -     Ti  Tj ,   -

 i = 1/kTi, j = 1/kTj.   ,      
  ,  ,  i = j+1  i = j-1.    

 
          

  ,       .    -
  ,        -
 T1, ... TK-M    . ,    > 1   -

 .   
         , 

       " "  -
.     ,      

  .  , ,     (  , 
  ),         -

 ,   ,     -
, " "     ,     -

 .       -
 TK,      ,   .    

 ,        
   :     ,  

   ,      -
 -        .  -

,  ,       -
    .  

,         .  
     ,     MPI  

 .    ,      
     N   .   

 
 1 

     ,     
 .   6.2.1      

 ,         .  
 ,       . 

  ,      .  
     Tempering,     -

  System.       -
 .   

 
class Tempering { 
public: 
  int      SystemsNumber;   //  ,    
  System*  Syst;            //    
  double*  Temperatures;    //   ( ) 
  int*     index;           //        
                            //  
  . . .                     //     
}; 
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1 2

3

4

1

2

3

4  
 

. 15.   Parallel Tempering.       
  .        , 

   .  
 
 
 //        
void Tempering :: MakeStep() 
{ 
  double p; 
  int    q; 
  for (int k = 0; k < SystemsNumber; ++k) 
  { 
      Syst[k].next = GenerateNextStep(Syst[k].curr); 
      Syst[k].next.CalculateEnergy(); 
      p = ((double)rand())/RAND_MAX; 
      if (exp((Syst[k].curr.U - Syst[k].next.U)/Syst[k].kT) > p)  
      { 
          Syst[k].curr = Syst[k].next; 
      } 
  } 

 
 //     
  for (int k = 0; k < SystemsNumber-1; ++k)  
  { 
      p = ((double)rand())/RAND_MAX; 
      if (exp((Syst[index[k]].curr.U-Syst[index[k+1]].curr.U)* 
                                           (1/Syst[k].kT-1/Syst[k+1].kT)) > p) 
      {   //   
          p            = Syst[k].kT; 
          Syst[k].kT   = Syst[k+1].kT; 
          Syst[k+1].kT = p; 
          //   
          q            = index[k]; 
          index[k]     = index[k+1]; 
          index[k+1]   = q; 
      } 
  } 
} 
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 ,        , ,  
     ,    -

   .      -
   ,   .    -

,        ,   -
  .   

     ,    -
    .  ,     

 1000 ,      1000 .  
           

 10 .           
   ,    ,    

  , ,    .   
 

 2 
  ,    ,    -

,   ,         
 .         

  6.2.1.         
 ,        

    .  
          

 
 
 
... 
  if (MyRank == ROOT)                  //   
  { 
     Conformation  
        trycurr[SystemsNumber],         
        trynext[SystemsNumber];         

 
     for (int i=0; i<SystemsNumber; ++i) 
     { 
        Tempr.Syst[i].curr.Init();           
        Tempr.Syst[i].curr.CalculateEnergy(); 
        Tempr.Syst[i].next = GenerateNextStep(Tempr.Syst[i].curr); 
     } 
     for (int step=0; step<MaxSteps; ++step) 
     { 
           StartEnergyCount(Tempr);  
           CountAverages(Tempr);     
           ...                      
           for (int i = 0; i < SystemsNumber; ++i) 
           { 
             trycurr[i] = GenerateNextStep(Tempr.Syst[i].curr);  
             trynext[i] = GenerateNextStep(Tempr.Syst[i].next);  
           } 
           EndEnergyCount(Tempr);    
           for (int i = 0; i < SystemsNumber; ++i) 
           { 
             p = ((double)rand())/RAND_MAX; 
             if (exp((Tempr.Syst[i].curr.U-Tempr.Syst[i].next.U)/Tempr.Syst[i].kT)) > p) 
             {          
               Tempr.Syst[i].curr = Tempr.Syst[i].next; 
               Tempr.Syst[i].next = trynext[i]; 
             } 
             else                    
             { 
               Tempr.Syst[i].next = trycurr[i]; 
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             } 
           } 
        
           /*     
           ... 
           */ 
     } 
  } 
  else 
  { 
     for (int step=0; step<MaxSteps; ++step) 
     { 
       GetData(); 
       CalculatePartEnergy(); 
       ReturnData(); 
     } 
  } 
... 
 

 
       ( ,   Size -

     MPI_COMM_WORLD) 
 
 
void StartEnergyCount(Tempering arg) 
{ 
   int threads_per_sys = (Size-1)/arg.SystemsNumber;  //    
   for (int j=0; j<arg.SystemsNumber; ++j) 
   { 
      for (int i=j*threads_per_sys; i<(j+1)*threads_per_sys; ++i) 
      { 
          MPI_Send(&arg.Syst[j],size,type,i,tag,comm); //             
       } 
   }  
} 

 
void EndEnergyCount(Tempering arg) 
{ 
   int     threads_per_sys = (Size-1)/SystemsNumber;  //    
   double  temp; 
   for (int j=0; j<SystemsNumber; ++j) 
   { 
      arg.Syst[j].curr.Energy = 0; 
      for (int i=j*threads_per_sys; i<(j+1)*threads_per_sys; ++i) 
      {  //   
          MPI_Recv(&temp,1,MPI_DOUBLE,i,tag,comm);                   
          arg.Syst[j].curr.Energy += temp;            
      } 
   }  
} 

  
 ,   ,     

 . ,          
.      ,     

broadcast. ,         ( )  
 ,    , ,  split (  -

   ).       -
  ,  ,       . 

         -
     .  
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6.4.   
     ,     -

      .    -
    :      ,   -

  .  
        . -

      ,     -
       ,     

   .      , ,  
 ,      .    

     ,    -
 ,      .    ,  

   . ,    -
     ,     

    N. ,    . -
         ,   -

      . 
,  ,  –    -

  (pbc, periodic boundary condition).      ,  
     .      

,      .  , -
,       (    )   

,        L*(k,l,m),  L –  -
,    ,  k, l  m –   . , 
    ,     . ,   

     ,   -   
 .        .  

    closest image convention (CIC).    , 
     A        

,        A  R  < L/2, . . 16. R  -
   (cutoff).      -
  ( ,   )   .  , 

  ,      R     .  -
         R .  

      .   
         ,  

  .    .    -
        

31 ,

~1
2 | |

ij
p

iji j N k

c
U

r kLZ
, 

          ,   
 .       ,   i=j ,  

 k=0.  p=1  ,   p=3 – .  , -
     .  

  .          -
 q.     , ,  .  -

 ,       ,   ,  -
     .    :   

     –q.   ,      
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Rc

L

 
 

. 16.      .   
  ;         , -

 . 
 
,  -     «+», -    «–»,   -

  .  ,      
 :         

!  ,    ,   -
 .       . -

     ,     -
  (Ewald),    .  , 

   .        
  ,       -

     .   , [24]  [34],  , -
  ,           

.   
 

     ,   -
   ,     (reaction field).   

     ,     
, [35],          [36]. 

     :     (  
 ).  ,   ,     

  ,      .   , 
  ,  ,       

,    :     ,      
     ( ,   ).    -
,  ,       , -

      ,   .   
         . 

      ,    CIC,  
 R    .      -

 ,     ,         
 ,       -

    .      ,  
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      - ,  
  [37].        ,   

 - , .  [38]. 
       -

,    .   ,   
   (   )   .  

     , ,    -
 .  , ,   (   

   , ,  [34]). 
 

6.4.1.      -  
          
       . 

 
  

  -      
      . 

       : ,  
 .      .  , -

    ,     -
.   « »   :   

  ,          -
    . ,    -
,    ,  ,    .  

        -
 .   , ,       , 

    ,       . -
 ,         Rc,  -
      .    -

      .   , -
     ( . 17). 

    .       -
     ,    (  -

   ).      . , -
  ,     t,      -

     Rc,    t+ t –  ( t –  ). ,   
    ,    -

  ,       .  -
,      ,     , 

   .         
. ,      -

,   .      
,  ,   .  

     ,    
      .  ,  -
  ( , - ),    -

   (  ,   ,  -
 ,         ),      

         .  
, ,  -       -
   ,    [24].  
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Rc  
 

. 17.  ( )     Rc ( ) . 
 
 

      .   
,      , , -

,   -      ,  
     . ,       

 .      ,     
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          , -
 ,   ,    .   , -

        . -
 ,        -

 ,         
  . ,      ,     

 .      ,    ( -
) ,       .   -

,   ,     , 
    .       

    ( , ,    -
)     .  

 , ,   CIC     -
         ,  

      .   ,   
 ,        -

 .   ,    ,   -
    . ,  «     »  

 .    «    ,  ,  
 »  «      ,  ,   
». 

      .  [37]    . 
 

   
   , ,    ,  -

    .    
  ,        ,  

     ,      -
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  ,      -
 .          

  .  , ,     
      .    
       , , NVT 

(   ,   )  NPT (  ,   
),       -

     ,    
 . , ,      -

 T0,  . ,    , 
 .  

       (v-rescale)   
  N . ,      -

, ,     i   vi.   ,  , 
  . - ,       -
  
2

1 2
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p NkT
m  
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2( )
imv
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  ,    ,      
 (   ,  ,     ,  

 )    T1.   ,  
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    .     -
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  .      ,    
    . 

       ,    
,     .    -

       ,    
 ,   . ,      -

       ,     
     ,   -

  ,       .   -
     ,    -

    ,   ,    
       .    

,          
  ,     -

  . 
 

7.    MPI 
       MPI    (  -

,  C++).     :   , MPI –  ,   -
      ,    .  

         , -
      ,     -

  .  
 ,    MPI, ,  

,   ,      . ,   
         ,   

   MPI       
 . ,        -
  ( ),        

 . ,   ,       -
    .  
  ,        -
  MPI,       ,  ,  

     .    
  MPI: MPICH, OpenMPI  Intel MPI. 

MPICH      
MPI.  CH      «Chameleon»,    

 ,     William Gropp, 
   MPICH.        

     . , ,   
MVAPICH,   Ohio State University,    

  InfiniBand.  
OpenMPI     : 
FT-MPI   University of Tennessee, 
LA-MPI  Los Alamos National Laboratory,  
LAM/MPI,  Indiana University. 

         -
   ,         

. 
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OpenMPI      MPI.  
,  OpenMPI   MPICH,    ,  -

     ,    .  
Intel MPI,    ,    Intel.  -

  ,    .   , 
     .   -

  ,    Intel. ,      
  ,    Intel,      -

     Intel- .   
       .     -

,     ,        
.     MPI      

      MPI.   
 

7.1.   Windows 
       , 

       ,  
       (   

)   .      -
      MPI. 

    MPI  Windows (XP, Vista, 7).  
  MPICH2.    —     

MPI,    . MPICH2   MPI 2.0. 
MPICH —         MPI, -

     ( ).    -
        ,   

  Windows. 
 
MPICH  Windows    : 

a)    smpd.exe (Process manager service for MPICH2 applications). 
      ,    

  MPI- ,      -
   . 

)    (.h)     (.lib),   
 MPI- . 

)     (.dll),    MPI- . 
)    (.exe),    MPICH   

MPI- . 
 

    ,    -
       (    , 

  ,    MPI- ).    
  MPI-     « » ,  -
    . 

 ,    MPI-      
   .       -

      ,       -
 Mpiexec.  ,  , ,   C:\prog.exe,  

         
 C:\prog.exe.           ,  

  MPI- .  

92 В.Н. Блинов, А.А. Севенюк 

NANO-11-Blinov:NANO-08-Kholopov.qxd  05.09.2012  20:50  Page 92



 
 

. 18. MPICH2,  . 
 
 

  ,         -
    .   ,     bat-

,       .  -
     .       
   ,       .  

         .  
    .      -

 [39].     MPICH2,  , 
    .  32-   64-    -

 ,     ,    -
 .        32-  -
  Windows7   mpich2-1.4.1p1-win-ia32.msi  

     .   -
     smpd.exe.      

“behappy”,     «mpi».     
.         ,  

   ,        
      .  

 ,     C:\Program Files\MPICH2. 
   «Install MPICH2 for yourself, or for anyone who uses this computer»   

  «Everyone». 
 ,        .  -

    ,    .  
,  , MPICH2  . ,    

 ,     :    «MPICH2 
Process Manager»,        . 

         .  
  «MPICH2 Process Manager»    (  20).   

  ,       . 
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. 19.  Windows,      smpd.exe 
 

 
  ,       MPICH.      

    Windows.   «   -
   Windows».       

 : «Process launcher for MPICH2 applications»  «Process manager service 
for MPICH2 applications».  -      ,   . 

     «  ...»,   C:\program files\
mpich2\bin\mpiexec.exe,   «Process launcher for MPICH2 applications», 

 C:\program files\mpich2\bin\smpd.exe,   «Process manager service for 
MPICH2 applications» 

   .       
 .   ,     ,  

       .     -
 ,       ,     smpd. 
       .   -

   :  
 

.
 

       .     
  mpi      «mpi».    

 ,        
. 

       UA ,     
       .  Windows Vista -
    ,  Windows 7     

  «   ». 
        PATH:  

 
path

, C:\Program Files\MPICH2\bin
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. 20.  smpd.exe  mpiexec.exe     

 
 

    ,     Visual Studio 2008. 
  ,   MPI.    -
 : 

 
Project Properties Linker General Additional library directories

C:\Program Files\MPICH2\lib

Project Properties Linker Input Additional dependencies
mpi.lib

Project Properties C/C++ General Additional include directories
C:\Program Files\MPICH2\include

 
         -

    .  ,      
    .       

 C:\prmpi.       . 
 Project – Properties - Build event - Post-build event - command line    

,  : copy "C:\Users\MyUser\Documents\Visual Studio 
2008\Projects\mpi\Debug\mpi.exe" "C:\prmpi".     

       C:\prmpi. 
   ,     . 
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      .   -
 –  –  .      -

     :  
 
>cd C:\prmpi
>mpiexec –n 4 prmpi.exe

 
     ,    -

 .  
 ,   mpiexec,     

.    ,      ( , 
        ),    «mpi».  -
   (    ,    

)       .     -
        . 

,   MPI c Windows     -
   ,      -

       Windows  .     -
,          -

     ,      [39].  MPICH2 
           -

 .  ,      , 
   Linux    .  

  
 MPI- : 

1.      Mpiexec     
MPI-     .  

2.  Mpiexec       smpd.exe,  
    . 

3.    « »     -
  ,         

 MPI- . 
4.          MPI-

,        
 . 

 
7.2.  OpenMPI  Linux 

     ,   MPI  -
    debian linux.  , ,     -
, MPI ,  ,       -

,   .  ,     MPI -
  :       
,          ( ,  

 ). 
        -

,    MPI    ( , -
),   . 

 
,  ,        2   

 linux,   .    ,  
   openMPI-     linux  
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 debian (*buntu- ) (   Ubuntu server).   
  ,      . 

 ,   ,     -
.   ,      ,    
     ,        
 . 

 
 

,   ,        
(master node).      MPI- .  -

          (« -
» – slave nodes). ,      slave1, slave2, …, slaveN. 

 ,   ,         
IP- ,      192.168.1.K,  K=0   ,  
K=i  slave-    i.        
/etc/hosts,        

<ip > < >
,        

192.168.1.1 slave1
    . 

,            
, , mpiuser ( ,     ). 

    
> sudo adduser mpiuser

 ,   ,    /home/mpiuser.  
 

NFS 
           , 

      .      
NFS (Network File System).          

 .  
 

  
    NFS-Server  

> apt get install nfs kernel server nfs common portmap
    ,     

> chmod 777 /home/mpiuser
   NFS /etc/exports       

/home/mpiuser/ 192.168.1.0/24(rw,insecure,async,no_subtree_check)
  ,     ,   IP-  
  (     slave- ;  192.168.1.0/24   

   192.168.1.0 – 192.168.1.255).    , -
     .  
   ,      

> /etc/init.d/nfs kernel server restart
 
 

   
   

> apt get install nfs common portmap
  ,   .    -

 .       /etc/fstab    
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192.168.1.0:/home/mpiuser /home/mpiuser nfs4 _netdev,auto 0 0
        -

.     
> mount /home/mpiuser

  :     ,    -
      (  ),  -

     NFS.  
   ,     /home/mpiuser  

  .  
 

OpenMPI 
,      ,     

,  ,  openmpi   .      -
   .  ,      g++ 

> apt get install gcc g++
 

   openmpi 
> apt get install openmpi bin openmpi common openmpi doc libopenmpi dev

 ,       ,   -
  ,        -
 . 

 
OpenSSH 

        
linux  ssh (secure shell),   ,     -

 ssh- : 
  > apt get install openssh server
 

     ,    -
 ssh- : 

  > apt get install openssh client
  

   ,      -
  slave- .    -   mpiuser   -

   -    
   > ssh keygen –t dsa

   ,       
“/home/mpiuser/.ssh/id_dsa”.       
/home/mpiuser/.ssh/id_dsa.pub,       
/home/mpiuser/.ssh/authorized_keys 
   > cp /home/mpiuser/.ssh/id_dsa.pub /home/mpiuser/.ssh/authorized_keys

    /home/mpiuser/   ,  
/home/mpiuser/.ssh/authorized_keys       (    

    ,       
 ).            .  

     : 
   > chmod 700 /home/mpiuser/.ssh
 > chmod 600 /home/mpiuser/.ssh/authorized_keys

 
          -

 ssh     .   , 
, ,     
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   > ssh slave1
    ,    . 

 
     ,  ssh- : 

   > eval ssh agent
   > ssh add ~/.ssh/id_dsa

  
   > ssh slave1

   .       -  
 mpiuser. 

 
 MPI 

         ,  -
          ssh.  

       ,      -
       .     

   host- .    ,  -
, ,        /home/mpiuser/.mpi_hostfile .  

      
    # mpi hostfile

localhost
localhost
slave1
slave1
slave2
slave3

      ,  
   . ,         
    2 ,          –  -

.      ,     

.           
.  

 
    

 MPI    ,     
g++/gcc,       mpic++ mpic . -

, 
   mpic++ test.cpp –o test –funroll loops –O3
 

    
   mpirun –np 6 hostfile=/home/mpiuser/.mpi_hostfile ./test

 6 –  ,  –   host- , , ,  .  
  MPI ,     -

 1.  
 

  
       MPI  , 

 ,       .   
    ,     

,       (  ,  , 
 )  , ,   ,    

 . 
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8.   MPI  
  ,  MPI,   . 

  ,  ,  - ,  -    -
  .   ,     
        ,   

  .  
 MPI       -

    .      -
   MPI- .      

MPI,    -      .  -
,      ,     

:  (latency)    (bandwidth).  -
   ,          

 .       ,   -
   .     ,  

,  ,    (   ,   -
).         -

  ,     .   
  21        -

 Cray XT5,   HyperTransport.  -
       (on-node)   -
  (off-node).       ,   -

       .    
    .      

   
 

  =  +   /   
 

  N,      
 

  = N*  +    /   
 

 ,  ,        
 ,   

     ; 
     . 

 
     

          
    ,       

         .   
  ,      -

.      (100 /c)    
 . 

       ,  
         

  . ,   ,   
  ,      -
  . ,   parallel tempering    
    ,       

.  
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. 21.            
(on-node)    (off-node).    [40]. 
 
  

     .    ,  
,     MPI_COMM_WORLD   

  ,        MPI ( ,   
   .mpi_hostfile).     ,   

 ,  ,      .   
         . 

,           -
 ,  ,         .   

  ,     MPI_COMM_WORLD   -
     . ,    -

  ,       .     
 ,    :        -

   . 
  ,       -

     ,     
   -    .  

 ,       -
       ,  . 

 
   

         
MPI_Send().      ,    -

,  ,     ( , ,     
),        ,   -

     .   , -
    ,   -    -

  MPI_Recv().  MPI   ,  , 
    -      . -

     ,   MPI_Send()      
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,     MPI_Recv().    -
     .      -

 :       
     ,     -

  .      MPI  , -
      [11]. 

  MPI_Send()     . 
 ,  ,      ,  

MPI. , MPI_Send()     ,   -
 ,     ,    ,    

 . ,   ,   – .  
     ,    

 ,      -
. ,   MPI_Bsend() (buffer send)   -

    ,    .   
    .    

   .  
,     -  

   . ,   MPI_Ssend()(synchronous 
send)           ,  -

-    ,     .  
      . ,   

MPI_Rsend()(ready send)      .   
,      MPI_Recv()    -

.     ,    .  
, ,     ,   

  MPI_Recv()   .  ,     
       (  ,   

     ).  
   -   , -

  .   ,    
      . ,   MPI 

[11]          -
 . 

 
  

       -
  .        

   ,      .  -
        ,  
        . -

        , 
     ,      -

.   -    ,   -
     .  ,  -

        -
      . 

   ,    -
.       ,    

,     ,   - : MPI_Isend(), 
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MPI_Ibsend(), MPI_Issend(), MPI_Irsend().     
 ,     ,    

   .    MPI_Irecv()  
       ,    .  
      , -

      .   -
   ,       (   

    ),     -
  .      

 
 
int MPI_Isend( 
         (void*)       buf,      //                       input 
          int          count,    //         input 
          MPI_Datatype datatype, //                     input 
          int          dest,     //  -                  input 
          int          tag,      //                            input 
          MPI_Comm     comm,     //                              input 
          MPI_Request* request   //   (int) output 
          ) 
 

 
 
int MPI_Irecv( 
         (void*)       buf,        //                     input 
          int          count,      //             input 
          MPI_Datatype datatype,   //                 input 
          int          dest,       //  -             input 
          int          tag,        //                        input 
          MPI_Comm     comm,       //                          input 
          MPI_Request* request     //    
                                   // (int)                       output 
          ) 
 

 
   ,    

  .       -
 request,   ,    -    

  .      . 
     ,  .   , 

MPI_Wait(),     ,     -
    ,  ,      -

.   -     ,  -
  . ,       

 ( )   .  
 MPI_Wait()       -

  MPI_Test().      ,     -
,   . ,   ,   , -

  ,   -     .  -
      ,     . 

 
 
int MPI_Wait ( 
          MPI_Request* request,   //        input 
          MPI_Status*  status     //                                 output 
         ); 
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int MPI_Test( 
          MPI_Request* request,   //         input 
          int*         flag,      //                     output 
          MPI_Status*  status     //                                  output 
          ); 
 

 
  MPI_Test   flag=1,  ,    

request .     status    . 
  flag=0, status     . 

 ,        
      .    -

 ,         -
 (       ),   -
    ,     .  -

    ,     -
 ,  -      ,    

,     (  ,    -
).   

  
  

   ,  ,    -
.  ,       , -
    MPI,      

    .   ALL-TO-
ALL  ,        -

  .  
 ,     MPI_BARRIER,  

      .  
  ,       -

  .        
  .  ,    – , 

 ,       .   
   ,       

.      ,   -
    ,     ( ,   
     ).   

 
 

  ,   MPI    
  .    MPI    
 C++.  ,    ,    MPI 

   ,   ++, , ,     
.        Fortran-MPI,  

     MPI, [11].  
 ,        MPI,   

 MPI,    ,   -
    ++.      

  -  MPI,  ,   ,    
   ,    ++.   , -
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   « - »   
MPI::Datatype::Get_true_extent()     . -

           , , -
,   ( , ,   Java),      -

    MPI. 
   ,   , ,   MPI- ,  

 ,        -
.   ,    -    

   .   ,       
,     ,    .  -
     , , - ,     

     , , - ,   , -
 ,       

,        -
   .  ,  ,     

 ,       ,   -
,    . ,      -

  [16],       [24-
26], -  [24],          [33].  

,  ,    ,  -
   MPI,    ,   , -

     . ,    -
   .   ,    -

    MPI [11],  ,   .  
      (  10-01-00748  11-02-

01462 ),  «    » (  -3224.2010.1),  -
       , -

    ,    "   
  . . "    11.G34.31.0054. 
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PROGRAMMING FOR PROBLEMS OF CONDENSED
MATTER PHYSICS USING MPI

Recent development of computational systems has chosen a path of  mutli-core architectures instead of clock
rate increase. This choice dramatically changed the paradigms of scientific programming. Thus, the problem of
microscopic description of a typical condensed matter physics system can be effectively implemented on a mutli-
processor system. This text contains basic ideas modelling of such systems as well as the basics of MPI.
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