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 „Der Mensch spielt 
nur, wo er in voller 
Bedeutung des 
Wortes Mensch ist, 
und er ist nur da 
ganz Mensch, wo er 
spielt.“ 
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 Wichtigkeit des 
Spielbegriffes für 
die Kultur bzw. 
allgemein für das 
Leben des 
Menschen in einer 
Gemeinschaft
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 Schönheitswett-
bewerb (Keynes)

 Spekulationsblasen

 Elfmeterschießen

 Lotto
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 Komplexere 
Detektorsysteme 
mit mehr Sensoren 
sind immer 
schneller 
auszulesen

 ALICE am LHC: Bis 
zu 20 Terabyte pro 
Sekunde

 Auswertung der 
Spur  Teilchenart
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Plenar Vortrag - Todd J. Martinez

Frühjahrstagung der DPG in Dresden 2011
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Auguste Comte 1830
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P. A. M. Dirac 1929
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• Basissatz: FMS

• MM: Amber94

• QM: 
• Ab initio: SA-CASSCF (MRCI)

• TDDFT:
• Nur angeregte Zustände mit 

Charakter einer einzigen 
Anregung zum Grundzustand

• Scheitert  bei der 
Beschreibung von Regionen 
nahe Conical Intersections

• Für Photochemische 
Anwendungen nur bedingt 
geeignet.
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Orbitale bestehen aus Baisfunktionen, welche sich wiederum im Allgemeinen aus mehreren 

primitiven Funktion von GTO’s (Gaussian Type Orbital) zusammensetzen. Für eine Basisfunktion, die 

ein STO (Slater Type Orbital) darstellt, gilt daher: 

               

  

   

  

   

  

   

  

   

                 

Links steht ein Zwei-Elektronen-Integral über Basisfunktionen und rechts eine Summe über primitive 

Integrale, wobei die Koeffizienten vor dem Integral in eckigen Integral konstant sind.  

 

1T1CI (One Thread One 
Contracted Integral) 

1B1CI (One Block one 
Contracted Integral) 

1T1PI (One Thread one 
Primitive Integral) 

Jeder Thread löst obige 
Gleichung. 
 
 Ergebnis wird in GPU DRAM 
gespeichert 
 
Problem: Unterschiedlich viele 
primitive Integrale, Summen 
also unterschiedlich lang und 
damit unterschiedlich lange 
Rechendauer 
 
Verbesserung: Threads nach 
Anzahl der Primitiven Integrale 
sortieren, 
Programmieraufwand und 
Dauer der Umsortierung sind 
dabei relativ kurz 
 

Ein Block löst die obige 
Gleichung 
 
Die 32 Threads erhalten 
zyklisch die zu berechnenden 
primitiven Integrale.  
 
 Aufsummation im 
gemeinsamen Speicher liefert 
Lösung der Gleichung, dieses 
wird im GPU DRAM 
gespeichert. 
 
Problem: (Extremfall, wenn alle 
4 Summen zusammenbrechen) 
Das contracted Integral besteht 
aus einem primitiven Integral 
 Restliche 31 Threads eines 
WARPS im SIMD Betrieb führen 
keine Aufgabe aus. 
 

Jeder Thread berechnet ein 
primitives Integral 
 
 Ergebnisse werden in GPU 
DRAM gespeichert und darüber 
erfolgt die Addition der 
einzelnen primitiven Integrale, 
womit sich die Lösung der 
obigen Gleichung ergibt. 
 
Problem: Zugriff auf GPU DRAM 
im Vergleich sehr langsam  
Wenn obige Formel aus vielen 
Summanden besteht, deutliche 
Geschwindigkeitsnachteile 
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