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Cray-2, Mynd: Michael Dubinsky, 2 Gflop/s
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Hvers vegna?
@ BlueGene/L: 136.8 TFlop/s

@ Pflop/s innan skamms! 1Pflop/s = pusund x milljon x milljon
kommutdluadgerodir/sekundu

o A &flugri pyrpingu er venjulega nokkud 16ng bidréd og verk taka
frd nokkrum minatum upp i manudi & p6 nokkrum 6rgjérvum!

@ Algengt er ad i reikniverkefni felist 1 Tflop - 1 Pflop!
@ Hvers vegna?

@ Hvad er verid ad reikna?

@ Hvernig eru verk unnin?
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Hreyfilysing rafeinda i sameind

HVY(r{,ro,...,rz) = EV(rq,ro,....rz2)

z 2 2 2
N LR e
H_,Z [2m Kl +22,/§|r,-—rj]
i=1 INES
[W(rq, 1o, ..., rz)|?: Likindadreifing Z rafeinda i sameind

E: Heildarorka rafeindanna
H: Orkuvirki = Hreyfiorka + stdduorka + vixlverkunarorka
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Nakveem lausn
@ Litil sameind med 100 rafeindir
@ Notum skammtafraedi
@ Lagmérkunaradferd — jafngilt lagmérkun falls i 10% viddum
@ Rafeindir pekkjast ekki i sundur, paer eru allar eins

@ Linuleg afleidujafna i 300 viddum og W(ry,rs, ..., rz) hefur 10190
paetti minnst

@ Vitum ad lausnin er til, en ndum aldrei i hana
@ Lausnin hefur fleiri paetti en 6ll atéom i alheimi, 1080

@ Gengur aldrei fyrir fleiri en 10 rafeindir!
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P. Hohenberg - W. Kohn - L.J. Sham, 1964-5
@ Varpa verkefninu ndkveemlega a adra j6fnu
e Olinuleg jafna i 3 viddum fyrir 4(r)
@ Einfallt ad reikna 3D péttleika allra rafeindanna, |(r)|?
@ Pekkjum ekki alla lidi j6fnunar. . .
@ Vitum ekki hvort lausn er til, en getum leitad hennar

Rafeindapéttleiki efsta setna
astandsins i bensen-sameind,
CeHg, (42 rafeindir)
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Nobelsverdlaun DFT
@ DFT hefur leitt til feikilegra

@ vennrae framfara i reikningum
e SR compann s @ Naost hefur ad reikna ymsa

eiginleika stérra lifsameinda
o Opekktir lidgir i DFT jofnum
koma ur Monte-Carlo

o, 0\ Reikningum

Walter Kohn John A. Pople o
© 1/2 of the prize @ 1/2 of the prize

USA United Kingdom

University of Northwestern

California University

ta Barbara, CA, Evanston, IL, USA

h. 19,23 ) b. 1925
(in Vienna, Austria) d. 2004
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Skodum joéfnuna aftur

HVY(r{,ro,...,rz) = EV(rq,ro,....rz2)

@ Enginn getur séd fyrir eiginleika lausnar an reikningal!

@ Skodum pad ferli nanar myndreent

@ Lausn DFT-jafnanna er i raun tilraunasteerofraedi

@ Getum adeins borid saman vid meelinidurstédur < edlisfraedi
@ Spennandi, erfitt og skemmtilegt vidfangsefni
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Nanari skodun
Haegt er ad Utsetja j6fnurnar sem

6endanlega stort tvivitt fylki (co x o0)

Fylki
Vixlverkun rafeindanna byr til sték
utan hornalinu

Hornalinufylki

Ef fylkid er & hornalinuformi ma
lesa orkur6f rafeindanna beint ur
pvi, lausn fundin!
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Ummyndun

Ef vid finnum ummyndun T (dim [T] = oo x oco) sem varpar fylkinu
naestum & hornalinuform erum vid buin ad finna lausn

Lausn
Zﬂ@@ T eﬂa Eﬂﬂ
T 55,y T - T
o/ Bﬂg ﬁg @ﬁg@ﬁ
Tulkun

@ Nyja hornalinufylkid lysir naestum frjalsum eindum
— hvada eindir?

@ Veikar vixlverkunarleyfar — liftimi nyju eindanna
@ Syndareindir, skodum daemi
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Taeknilegt

Styfing
@ Styfa parf fylkid i endanlega
staerd

@ Nakvaeemni kdnnud med
mismunandi staerdum

@ Stokin eru oft mjég timafrek i
reikningum

@ Linux
@ FORTRAN
o MPI
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Ef stékin eru 6had ma reikna pau
a mismunandi vélum

4

Forritun — aflisun — sannreynsla J
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Syndareindir

@ Nyja fylkid lysir frjdlsum nyjum syndareindum
@ Leifarfylkid setur nakveemni skilgreiningar eda liftima

Eiginleikar
°

Syndareindirnar
hafa ekki
eiginleika
rafeindanna
sem vid
byrjudum med

@ Skodum nokkur
deemi. ..

Leirbad
- -
—_~ _n
-
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Rafeindir i kristalli

Rafeindaastond i kristalli | Syndareindir

@ Rafeindir + ahrif fra kristalli =
syndareind med virkan massa m*

@ | GaAs kristalli er m* = 0.067m,
@ m* getur verid neikvaedur!
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Rafeindir i malmi

Leidnirafeindir i malmi, (kulgas)

Rafeindir (fermieindir) — 6hladnar péttleikaeindir (bdseindir)

Vidar Gudmundsson (RH) Télvuedlisvisindi 01.10, 2005 15/28



Rafeindir i halfleidurum, (hlygas)

Rafeindir og holur

Rafeindir + holur (fermieindir) — 6hladnar drveindir (bdseindir)
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Rafeindir i ofurleidara

Cooper-por

Rafeindir (fermieindir) + hljédeindir (b6seindir)
— Ohladin Cooper-pér (béseindir). Ummyndunin T er épekkt!
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Rafeindir i tvividu rafeindagasi i halfleidara

Samsettar fermieindir, (Rafeindagas — vokvi)

Brotin einingarhledsla! Ummyndunin T er 6pekkt, en nakvaemir
reikningar fyrir faar eindir syna pessa hegdun
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Tilraunir

@ Allar syndareindirnar hafa
uppgotvast i tilraunum. .. med
hjélp fra likénum

e | atémi eru syndareindirnar
Lveikt vixlverkandi rafeindir &
hveli” < lotukerfid

@ Mismunandi areiti —
mismunandi syndareindir

Oft er er T 6pekkt, eda leidin fra upprunalega likaninu ad likaninu
med syndareindunum
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Laerddmur

Smeettarhyggja @ Jafnvel pé vid pekkjum
hreyfijéfnur & einum
staerdarskala getur verid ad
beer segi ekkert um hvad
gerist a staerri skala!

@ Safnedlisfraedin gefur okkur
lika gagndaemi

@ Ahrif milli staerdarskala eru
badar attir, upp og nidur
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Sjalfsprotnir eiginleikar

Fl6knari kerfi @ Vid kénnum hvernig
fﬁ eiginleikar kerfis breytast
[ pegar einingum pess fjdlgar
@@ @ab NNE @ Oft spretta fram nyir og
= [ bveentir eiginleikar
g7
@ Hreyfijéfnur segja litid &n
mikilla reikninga og
samanburdar vid tilraunir

A

Vidar Gudmundsson (RH) Tolvuedlisvisindi 01.10, 2005 21/28



Syndareindir

Enn floknari kerfi @ Syndareindir eru einingar
T N ‘ grunn- eda 6rvads astands
fiéleindakerfis

@ Paer eru natturulegu
einingarnar sem vid sjaum i
kerfinu
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Ymsar adrar adferdir til lausnar og lysingar 4

floknum kerfum

Safneodlisfraedi

@ Margar adferoir til lysingar &
eiginleikum safna

@ Skélun, endurstudlun, ...
@ Fasahvorf

@ Bylting upp ar 1960

@ Jafnvaegi — Ojafnvaegi

Monte Carlo
@ Slaegar tolfreedilegar adferdir
til ad finna liklegustu asténdin
i stéru safni astanda
@ Reiknar margvid heildi og
margfaldar summur

@ Stikar i DFT reikninga
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Litid deemi um dveaentar nidurstodur

Langur vir med hol i midju Omsk leidni?
G

Fasti

oc-mwsa

Breidd virs ~ 150-220 nm
Pverstaett segulsvid B
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Leidni skammtavirs med meaettishol

Leidnin er ekki 6msk

2.0

G(E)/Gy
b

0.5

0.0

Péttleiki og straumur

T N
T

T

T

T

Via,
0 O A NMDO N A~ ®

Breidd virs ~ 150-220 nm

25

'} Herma, bundin rafeind um hol!
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Vir med meettishdl og tvo dali

Kerfid Flokin leioni
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Fj6ldi herma, mj6ég breytilegar
med segulsvidi
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Péttleiki og straumur rafeinda

Leidandi astdond Herma

x/a,,

Honnun stédugra nandkerfa?
Vélbunadur i skammtatdlvur
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Hvert stefnir?

Framtidarhorfur Samstarfsmenn
° ]!Erlrl ?l(’ﬁli?svisindin ad verda @ Chi-Shung Tang
ullodin’ ) @ Andrei Manolescu
@ Vid erum rétt ad byrja! _
o S . @ Wing Wa Yu
@ Flokin kerfi, nyjar hugmyndir
. . @ Jens Hjorleifur Bardarson
@ Spennandi og erfid
vidfangsefni @ Ingibjérg Magnusdéttir
@ Vaxandi porf fyrir flokna @ Sigridur Sif Gylfadottir
likanagerd og reikninga @ Gabriel Vasile
@ Vid sjaum framtidina ekki fyrir!) @ Sigurdur I. Erlingsson
@ Yu-Yu Lin
@ Valeriu Moldoveanu
@ Marian Nita )
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