“理学之美”学术报告
报告题目： High Performance Computing for Ab initio Electronic Structure Calculations
时间：2014年10月23日上午10：00
地点：理化楼401报告厅
报告内容简介：
第一性原理电子结构计算不但被广泛应用于计算材料科学领域，而且是高性能计算领域的最重要方法之一。在本次报告中，汪洋教授将带领大家学习: 加速电子结构计算的混合计算方法，以多重散射理论的线性标度方法为例，展示如何寻找通用GPUs的多核资源以及怎样实现密集型计算任务；同时简要概述目前线性标度方法，接着对CUDA程序设计的局域自洽多重散射（LSMS）方法进行解释，对比不同计算环境下，CPU/GPGPU混合编码的性能及功耗。
报告人简介：
汪洋，美国匹兹堡超级计算中心资深计算科学家，同时任教于杜肯大学物理系。曾工作于美国橡树岭国家实验室。 研究领域：全势多重散射理论（MST）及其在材料科学中的应用，开发高性能第一性原理计算方法，包括Korringa-Kohn-Rostoker（KKR）方法研究有序结构、局域自洽多重散射（LSMS）方法研究复杂结构，KKR-CPA研究随机合金等。 特别是，作为线性标度第一性原理方法，局域自洽多重散射是目前为数不多能够在现代超级计算机系统中实现万亿次高性能计算的科学应用之一。教育背景：1993年，佛罗里达大西洋大学获得物理学博士；1985年，中国科学院电子学研究所获得物理电子学硕士； 1985 年，中国科学技术大学获得理论物理学士。
注：听报告的学生请携带校园卡记录创新学分
