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Данная работа продолжает цикл исследований автора, посвященных построению эф-
фективных методов для математического моделирования в масс-спектрометрии. Поведение
заряженных частиц в ионных ловушках моделируется методом частиц в ячейке. При этом
на каждом шаге интегрирования уравнений движения требуется выполнять решение урав-
нения Пуассона. Следует подчеркнуть, что на движение ионов оказывают влияние как сила
со стороны статического поля ловушки, так и поле зарядов, индуцированных на ее стен-
ках, и кулоновские силы межионных взаимодействий. В современных масс-спектрометрах
предъявляются жесткие требования к точности расчета электрических полей. Все это обу-
словливает крайнюю важность разработки параллельных алгоритмов расчета электриче-
ских полей на сверхгустых сетках.

В предыдущей работе автором было выполнено исследование алгоритма для метода
типа Хокни на системе Blue Gene/P. Алгоритм состоял из следующих шагов: (1 и 5) серия
двумерных быстрых преобразований Фурье (БПФ), (2 и 4) межпроцессные коммуникации,
(3) решение систем с трехдиагональными матрицами (СТМ). Была показана его масштаби-
руемость до тысяч процессоров и десятков миллиардов точек сетки. Однако до половины
времени расчета занимали межпроцессные коммуникации типа «каждый–каждому», кото-
рые осуществлялись функцией MPI_Alltoallv() над коммуникатором MPI_COMM_WORLD [1].

Целью данной работы является модификация алгоритма, представленного в работе [2].
Основная идея состоит в следующем. Двумерные БПФ выполняются за три шага: сначала
осуществляются одномерные БПФ по одному измерению, затем производятся межпроцесс-
ные обмены, потом — одномерные БПФ по другому измерению. Важная особенность такой
схемы заключается в том, что межпроцессные обмены проходят в рамках непересекающихся
подмножеств процессоров. Принципиальным преимуществом представляемого параллель-
ного алгоритма является возможность решать задачу для граничных условий первого рода,
а не только для периодических. Во-вторых, по одному из направлений осуществляется ре-
шение СТМ, что позволило впервые разработать эффективный алгоритм расчета поля в
коаксиальной [3] трехмерной ионной ловушке типа ‘O-trap’. Масштабируемость алгоритмов
исследуется на суперкомпьютерах, установленных в МГУ имени М.В. Ломоносова.
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