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Výsledkom našej práce je vylepšenie použiteľnosti programu DIRAC v prostredí

operačných systémov Microsoft Windows v 64-bitových verziách a stále i v starších,

32-bitových verziách. Podarilo sa odskúšať i paralelný beh programu s využitím

paralelizmu založeného na modeli vlákien a sprevádzkovať DIRAC aj v prostredí

Cygwin, kde existuje potenciál na využitie modelu zasielania správ.
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Témou a cieľom diplomovej práce je adaptovanie relativistického kvantovo-chemického

programu DIRAC pre prostredie operačného systému Microsoft Windows.

Adaptácia je vykonávaná prispôsobovaním a rozširovaním konfiguračných

skriptov pre vykonanie kompilácie programu. Tieto zásahy sú urobené

multiplatformovými nástrojmi CMake a Python. Súčasťou práce je i odskúšanie

niektorých kompilátorov a matematických knižníc, ktoré by sa mohli s programom

na systéme Windows využívať. Snahou je i zabezpečiť paralelný beh programu

pomocou využitia niektorého z paralelných programovacích modelov, ktoré sú v

DIRAC-u alebo v použitých knižniciach implementované.

Text práce sa delí do piatich kapitol. Prvá kapitola sa teoreticky zameriava na

vysokovýkonné počítanie na paralelných architektúrach a paralelné programovacie

modely. Druhá kapitola pojednáva o špecifikácii rozhrania pre zasielanie správ - MPI.

Tu sú predstavené ciele, s ktorými špecifikácia vznikla, cieľové architektúry a aj

niektoré z jej implementácií. Samostatná časť je venovaná i organizácii práce so

zdrojovými kódmi a softvérovým nástrojom, ktoré boli využívané pri práci na

programe DIRAC. Vo štvrtej kapitole je zosumarizovaná práca, ktorá bola na

programe vykonaná. Posledná kapitola sa venuje priebežnej integrácii. Táto dôležitá

činnosť pre zvýšenie kvality vývoja kódu DIRAC-u je zabezpečovaná pomocou

služieb, ktoré ju automatizujú.
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