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Student doktorandského $tadia Mgr. Jifi Brabec predlozil k obhajobe dizertaéna pracu s
nazvom “Parallel Implementation of Multireference Coupled Cluster Methods and Calculations on
Large System”, napisanu v anglickom jazyku. Praca je prehl'adne ¢lenend do kapitol, pricom prvé
dve pojedndvajii o teoretickom zéklade “Hilbert-space” multireferencnych metdd spriahnutych
klastrov ako aj o sucasnej architektire pocitacov a paralelnych programov. Nasledujuce dve
kapitoly detailne diskutuji implementaciu a Skéalovanie navrhnutych paralelnych algoritmov pre
metddy Brillouin-Wigner Multireference Coupled Clusters (MRCC) Methods so zahrnutim mono- a
bi-excitacii (BW-MRCCSD) a Mk-MRCCSD (Mukherjee's MRCCSD). Kapitola pit’, ma aplikacny
charakter a pojednava o kvalite MRCC popisu natahovania C-C vézby koncového CH3 fragmentu
dodekanu, relativnych energii izomérov diradikdlu naftylénu ako aj energetickych rozdielov
spinovych stavov polykarbénov. Témou predposlednej kapitoly je formulacia a pilotné vypocty tzv.
“Universal state-selective” (USS) korekcie (do druhého poriadku) ku spomenutym MRCC
metédam. Pracu uzatvara poslednd, siedma kapitola, v ktorej autor zrozumitelne sumarizuje
klacové aspekty studii diskutovanych v predchadzajicich kapitolach. Je dolezité zdoraznit', ze
poznatky predkladané v jednotlivych kapitolach (az na kapitolu pét) boli publikované v
renomovanych zahrani¢nych ¢asopisoch (Chem. Phys. Lett., J. Chem. Theory Comput. a J. Chem.
Phys.), kde bezpochyby presli narocnym recenznym konanim. Prdca ma nadstandardnu jazykovi
uroven a ani pri zvySenom usili sa mi nepodarilo najst’ takmer ziadne neddslednosti, ¢i preklepy

(napr. “disc” vs. “disk”, strana 17 a pod.), ¢o iba zddraziuje autorovu svedomitost’ a exaktnost’.

Vzladom na vlastni expertizu, sa v nasledujucich riadkoch zameriam na cast’ prace
zaoberajicou sa paralelizdciou. Zdoraznovat aktudlnost vyvoja efektivnych algoritmov a
programov pre MRCC metody (ako aj jednoreferencné CC metddy, a v zasade 'ubovolné metody
kvantovej chémie) je asi zbytocné. Ked'ze aplikacie tychto metdd sa takmer vzdy prispdsobuju

hardvérovym a softvérovym mozZnostiam, castokrat je nutné uchylit sa k (niekedy tazko



obhgjitelnym) modelovym systémom, ¢ize akykol'vek posun v efektivite vypoctov je viac nez
ziadany. Paralelizécia je, vzhl'adom na multi-uzlovi/procesorovii/jadrovi architektiru vacsiny dnes
dostupnych superpocitacov, asi ten najpriamociarejsi (nie vSak jediny) spdsob urychlenia vypoctov.
Autor sa v praci vybral cestou paralelizacie prostrednitvom “task-level” paralelizacie, zjednodusene
povedané kombinacie “Global Arrays” (GA) a segmentécie indexov intermediatov podporovanych
v “Tensor Contraction Engine” (TCE), ktord prirodzene vedie k tvorbe distribuovatelnych
zoznamov kontrakcii efektivne vykonatel'nych samostatne ako BLAS (hlavne “level 3”) operacii, a
tzv. “reference-level” paralelizacie, CiZze paralelizdcie na urovni rovnic nezavislych pre danu
referenciu. Adaptacia TCE na multireferencné metddy, ako aj samotnd implementacia jednotlivych,
teoreticky vel'mi nadro¢nych, MRCC metdd boli urcite vel'kou vyzvou, s ktorou sa musel doktorand
vysporiadat’. Autor v praci jasne demonstruje takmer linearne Skéalovanie vypoctového Casu s
poctom vypoctovych jadier, az po v skutku impozantné rozmery v radoch desattisicov. Z pohl'adu
skeptika sa v§ak moézu vynorit’ aj nasledujtice pripomienky: (skoro) linearne skdlovanie napr. z 2048
na 4096 jadier je urcite skvelé, ale trvanie jednej BW-MRCCSD iteracie pre napr. 1,7-naftylén (4
referenné funkcie, 384 atdmovych funkcii, 23 korelovanych orbitalov, tabul’ka 4.2) 525 sekiind na
1024 jadréach, prepocitané na jedno jadro je pravdepodobne dlhSie ako pri inych sériovych (napr.
pre CCSD, prepocitané na jednu referenciu) kédoch; uchovavanie 2-elektronovych integralov “in

core” limituje aplikovatelnost’ algoritmu pre mensi pocet vypoctovych uzlov/jadier a pod.

Zaverom konStatujem, Ze doktorand jasne deklaroval svoju odbornost’ v danej problematike,
implementoval narocné teoretické modely do efektivnych, masivne paralelnych pocitacovych
programov a svoju pracu sumarizoval do prehladnej a kvalitnej dizertacnej prace. Predkladana
praca rozhodne spiiia kritéria na obhajobu v IIL stupni VS §tidia v zmysle platného VS
zakona a neskorsich predpisov a po jej uspeSnej obhajobe navrhujem kandidatovi udelit’ titul

PhD.

Namety do diskusie:

- v jadre vicSiny paralelizovanych sluciek sa nachddzajii volania BLAS rutin, predpokladdm, Ze
prevazne pre maticové nasobenie. Nikde v praci som nenarazil na zmienku o pouziti resp. testovani
tzv. “threaded” BLAS rutin, t.j. rutin schopnych automaticky vyuzivat viac vypoctovych jadier.
Vyuzitie tychto rutin by v pripade casovej dominancie aritmetickych operacii umoznilo znizit' pocet
paralelnych procesov na vypoltovy noéd a zaroven zachovat efektivitu vyuzitia vsetkych

vypoctovych jadier



- Dokaze si autor predstavit’ modifikdciu navrhnutych algoritmov tak, aby nevyZadovali ukladanie
vSetkych 2-elektronovych integralov do pamite? Ak ano, d4 sa odhadnut’ aky by to malo dopad na
efektivitu vypoctu? Je vobec eSte mozné vyuzit’ I/O operacie z lokalneho uloziska dat vypoctového
uzla (t.j. nie “zdielaného” diskového priestoru ako Lustre, GPFS, ...) v tak silne GA-orientovanom

algoritme?

- M4 autor predstavu o Case, ktory stravia algoritmy v ramci jednej MRCC iteracie aritmetickymi

operaciami a kol’ko GA operaciami (resp. ostatnymi “nearitmetickymi” operaciami)?
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