Abstrakt

Prace je rozdélena do nékolika ¢asti. Nejdiive jsme implementovali paralelni kod BW-
MRCCSD metody, ktery je zaloZzeny na automaticky generovaném jednoreferencnim CC kodu z
Tensor Contraction Engine (TCE). Nasledné jsme navrhli nové schéma nezavislé dvouurovitové
paralelizace, na jejimZ zékladé jsme implementovali BW-MRCCSD a Mk-MRCCSD metody.
Novy algoritmus vyuziva tzv. procesorovych skupin, které mohou vykonavat casti uloh
navzajem nezavisle. V prvni Urovni paralelizace je feSeni pro jednotlivé reference rozdéleno
mezi procesorové skupiny (reference-level parallelism), v druhé urovni jsou pak tlohy dané
reference distribuovany mezi procesy v odpovidajici procesorové skupiné (task-level
parallelism). Testy Skalovani byly provedeny az na 24000 jadrech pro beta-karoten.

Dalsi ¢ast je vénovana paralelnim MRCC vypoctim, kde je zaroven demostrovana vyuZitelnost
nov¢ implementace na vétSich a chemicky zajimavych systémech.

Posledni ¢ast prace se zabyvd nové navrzenou universal state-selective (USS) korekci ke
stavové specifickym MRCC metodam, jeji implementaci a aplikaci. Vlastnosti této korekce jsou
ukéazany na nckolika ptikladech disocia¢nich kiivek a porovnany s FCI.



