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В ИрГТУ появился новый суперкомпьютер стоимостью 10 миллионов рублей

В лаборатории квантовой и вычислительной физики НИ ИрГТУ установили мощный суперкомпьютер. Работа лаборатории связана преимущественно с квантово-химическими и молекулярно-динамическими расчетами, сообщил ее руководитель Андрей Мысовский.

 «Одним из важнейших новых направлений работы лаборатории является исследование клатратов метана. Это своего рода лед, образованный на дне морей, океанов и озер. В его структуре в большом количестве содержатся метан и другие углеводороды, поэтому, если его поджечь, он будет гореть. Клатраты — это самый большой по объемам перспективный источник углеводородов. В настоящее время исследования клатратов или газогидратов проводятся в ОАО «Газпром», а также в институтах Российской академии наук»,- сказал А. Мысовский.

 Он уточнил, что суперкомпьютер, которым сейчас оснащается лаборатория, приобретен университетом за 10 миллионов рублей. Он способен справиться с самыми разнообразными научными расчетами, требующими больших вычислительных мощностей. Компьютер состоит из 104 вычислительных узлов. На одном узле имеется два процессора по 12 вычислительных ядер каждый. Общее количество вычислительных ядер суперкомпьютера составляет около 2500, а расчетная пиковая производительность — около 23 Тфлопс. На данный момент самый мощный суперкомпьютер в Иркутской области — это Blackford, установленный в Институте динамики систем и теории управления СО РАН. Он содержит 160 ядер и имеет расчетную пиковую производительность около 1.5 Тфлопс.

 «Представьте себе, что вы можете предсказывать свойства любого вещества, включая кристаллы, аморфные твердые тела и наноматериалы, не синтезируя само это вещество и не производя с ним дорогостоящих и сложных экспериментов, а только лишь проведя компьютерный расчет. Из таких расчетов вы также можете узнать, существует ли вообще данное вещество, насколько оно стабильно, каким химическим реакциям и другим превращениям подвержено. Разумеется, это высшая цель квантовой химии. В действительности, в настоящее время она не достигнута. Наши расчеты основаны на многочисленных приближениях, точность которых не всегда достаточно высока для надежного предсказания свойств. Однако квантовая химия сейчас бурно развивается и возможности наши с каждым годом растут», - пояснил А. Мысовский.

