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При исследовании молекулярных кластеров требуется одновременность 

завершения обработки вычислительных заданий, что продиктовано необходимостью 

сравнения термохимических свойств изомеров. Систематизация сведений о затратах 

вычислительного времени позволяет повысить эффективность исследований. В работе 

развивается инструментарий статистического анализа временных характеристик 

вычислительных экспериментов, проводимых с использованием квантово-химических 

методов[1]. 

Разработан встраиваемый модуль Вычислительной Среды[2], позволяющий 

получить интервальные оценки времени обработки вычислительных заданий, на основе 

которых может быть произведен выбор параметров автоматических средств 

генерирования исходных геометрий изучаемых структур.  

Модуль является универсальным средством постмониторинга масштабных 

вычислительных экспериментов, с использованием как различного проблемно-

ориентированного ПО, так и гетерогенных комплексов ЭВМ. Разработка используется 

в Лаборатории Молекулярного Моделирования Наноструктурных Систем МГТУ 

«СТАНКИН» для балансировки вычислительной нагрузки. Работа выполнена при 

поддержке Министерства образования и науки РФ, проект № 1.7706.2017/БЧ, и РФФИ, 

грант № 15-08-4969а. 
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