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��� ���������� �� ��� ����� 	�� ��� �	�� �� ��� 	�� ����	��� ��� �	�� ��	���� ���
��� ������� ��  ���!"� #��� 	 ���	��$��� ����� ���� �� �	� ������ ��� �����	��
���� ��$�� ���� �� ��$���� �	�	���� 	�����	����� ��� ��	��� ������ 	�������������
��� ��� �	���	�� ���������� ��� ������ �� ��� ����	��� �� ��� �	�� ��	�� ��%	��

�&������� ���  ���!"������ ��� �	���	�� ������$�� ��� ���������� ��  ���!"
	�� �&����� ��� ��	��	�� %��� ��'����� ��	������ "	������	���
 ��� ����������
������	����	� ����� 	���% �� �� �	���� ���� ����������� 	�� ��	��� ������
	������������� ��� ����	& �� ��� �	���	�� �� �	��� �� � 	�� 	� ��  ���!"

�	�	������� �� �&������� ������� ��� ������������ �� �������� ��	��	� �� ���
����� #����$�� �� �� �������� ��� ��	��	� 	�� ����	����� %��� ����� �&������ ��
 ���!"�

������
 ��� ��������� �������� ��� ��� �	���	�� �� 	 ������ �� ������ ��������
��	� ��	���	��� ��� � ���� 	����	��� %��� ��� ��	��	� ���� � ���� 	��������
%��� �	��� �� !"( )*+ ����������
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	�� ���	����� �� ����� �� 	�� ����
 ��� ������ ��	�� �� 	�� ��� ���������� �� ���
�	�� ��� �� �������	�� �� ����� ������	���� �������� ��	� 	�� ��� ����������
�� ��� �	�� ��� �	$� ��� ���� 
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��� �����	� ��� �� �������� �� 	�� ��� ���������� �� ��� �	������ #��� 	 ��� ��
���������� �&����� 	�� .��� �� �	�	���� ���������
 ��� ��� �� ��$���� ���� �������

	�� �	�� ��������� �� 	 ������ ���	������� 	 ���������
� ���	���� %��� ��� ��
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 	�� �� .��� ��� ��������� �� ��� ������
 �	�� ��������� �&��	����
%��� ��� �������� ��� ������������� �������� ��� 	 ���	���� ����������� �� ���
����� �����
 ���	�� ����� �� )/+�
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0�$�� ���������
 �	���� 	�� $��������� �� �� �	�������
 ��� ������� ���%� ��
������� * �������� ��� ������ �� ��� ������ 	�� ��� ������ �� �	�� �	�������
��� ���� �� 	� ���������	���� �� ��� �� ��� $������� 1����� )2+ 	�������� ���
!������	� ���	���� ,!�- �����	���� %���� �����	� $������ �	� �� ��%���	���
���� ���  ���!" �Æ��	� %�� ���� )3+�
��� ��	���
� ��	 	� ���� 4 �����	��� ��	� ��� ����	����� �� ��� ��� ���� 	� ����

*/ �	� �� ����� 	���� ��� ���������� �� ��� ������� ���� "��������� 	�� 	�%	��
	$	��	��� �� ��� ����� ����� �� ��	� %��� 	 �������� �
������� ���	��� 	�
����� �	����� �� 	�����	���� �	���� (� 	 ��	� ����	���
 %��� 	 ��� �� ����������
��	���� 	 ��	���
� ��	 ��������� �%� ����	����� 	�� ��������� ��� ������ ��
���������� �� ��� ������� ����� �	� �� �	���� �� ��	���� ��	� ��� ������ ��
�	�.� ,�� ���� �&	����
 ���� ����	�����- �� �� ����� (� ����� 	�� ���� �	�.� ��	�
���������� ,	� �� ��� ���	� �	��-
 ��� ������	� ��� %��� �� ��$���� �� ������� %���
	 ������ ���������� 5	�� ����� ,���������- %��� ���� ������� ��$��	� �	�.�� (�
��� �	�� �� ���� ���������� ��	� �	�.�
 ��$��	� ���������� ��������� �� ��� �	��
��� %��� ������	�� ��� ������	���� �� ��� �	�� �	�.�
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Molecular Dynamics. Dim=3, parts=8192, steps=10. crayc (Cray T3E)

Cray T3E
SGI O3000
SGI O2000

SunFire 6800
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�� %� �	� ��� �� ������� * ��� �&�����  ���!" ����	& 	�� ���	���� �� ��	�
%��� ����������� ������ ���������� #����$�� 	�  ���!" ��	��	 %��� ���
��6����� ���	���� �&��� %� ��� �� ,���� ��� ��� �� ��� ��� 	�� ��� ���7&�� ��
��� ��	��	�-� (� �	��
 ��� ��	��� �	
���
 �� ���� 8 �� .��� ���� ��� ����	��������
%���  ���!"
 ����� �� �� ��� ��6����� ���	��� 	�� ��� ����	��� 	�� ���$	�� ��
��� ����� ������ ��� 	
����
�� ��	��� �� ���� 8 �����	��� ��	� 	�� ��� ���	�
$	���� �� $	��	���� ��� 	�� �
� �	$� �� �� 	���� 	� ��� ��� �� ��� ����� ����
����	���� ������� 	 ��������$� ��������	���� 	������ 	�� ���������� �� ��� ���
	�� ��� ���	���� �� ��� $	��	��� %��� ��� ������ �� ��� ��������� ����	�����
����� 	 �������� ���� 	�	����� �	� ��� ���� �������� �� ������
 ��� ���� �� ���
��������� $	��	���� ���� �� �����7�� �� ��� �����	����� ���� �� ��� ������� ��
��� ��	��	 ��� 	
����
�� ���
 �� ���� *9�

��� 	
���� ��	��� �� ���� ** �� 	�����	��� %��� ��� ��	���
� ��	 	� ���� 4�
(� �	� ��� ������� �� ��������� ��� �������� �� ��� ��% :�%�������; �� ��� �	��
�� ��� ������ ��	� �� ����� �� �� ����7��� ��� ��	��� �����	��� ��	� ��� ���
�� ���������� ��	� ������� ����	� 
 :�%��; ,	�� �������	��� ����� ������- ���
������ 	��	 ��	����� 	� ��
� 	�� %���� ���� �� ���

������ * ���%� ��� ������� ���	���� ��� ��� !� ���� �� ���� ��'����� ��	�<
�����= 	 ��	� �25
 	 ������� >499
 	�� �%� �0(� ������ /999 	�� 2999�  ���
��� ��	� �25 �� 	 ���� ����������� ������ 	������������ (� ��� �0(  ����� /999
�&�����$� ��� �� ��� ���������� %	� ��	�	����� ������ ��� �&��������� ��� �������
���������� �� �� � ���� �	������� 	�� �� �����	���� ������

!����$�� ��� �&����� ���  ���!" �	�	 �	�	���� ��������� �� ��$��	� %	���
?�� �� �&��	�� ���� �� �����
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!����<��$�� �	�	������� ��	���� ��� �����	���� �� %��. ���� ��'����� ������	��<
����� �&������� ����	��� ��� �&�����	���� �� �������� ��$��� �� �	�	������� �	�
��� ���� ���	��� 	�������� ��  ���!"
 ������� �� �	� ���� ��	��� 	� 	 ����<
��$� �������� )@+
 )>+
 )A+� �������� ������� �� �	�	���� ������� �� 	���%�� �� ���
 ���!" �����7�	����
 ���� �� ��� ��������� ������ ����	���� 	�� ������ �	�	����
�������

� �
��
�� ��
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� �
��
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� �
��
�� � � � ��
��� � ��
 � � � � 
��� � � � �
� ��� � � 
 � � � � � � ����
� �
 � � � 
���� � � � � ��� � � � � �

������� 	� #������� �������$� �	���

��� �	�	���� ��� ���� �� ������� / 	���	�� �� ����
 	 �	�	���� �������� %������ �� ���
��	� ���������� ��� %����� .��%� B���.���� 	�������� 	�� �� �� 	� �&	���� ��
�����<��$�� �	�	�������� 5	�� ����	��� �� ���� �	.�� �%� �������$� �	���� �����%���
��� ����� �����
 �	�� �������$� �	�� �� ���� ��$���� �� �%� ��� ������� ��� ��
����������� ��� ��$������ ������� ����� ��������� ���� %��� ���� ��� 	�� ��	�����

	�	 ���� ���������

#� �	� 	��� ��� ��� ���� �� ������� / �� �&��	�� 	������ �	�	������ ������� ��
���� #��� ��� ����	���� �� 	 ��	���
� ��	 �� ��	� ��� ������ �� ����������
	$	��	��� �� ��� ��� �� �	���� ��	� ��� ������ �� �	�.� �� �������
 	 ��	� �	�<
	��� ������� 	������ (� 	 ��	���� �� ��� %��. �� ��� ����	� �� �� 	$	��	���
 ���
���������� ������������ �	� �� 	�	���� �� ��	�	���� 	� �����	� �	������ ����
�� ��� ������� �� ��� �

��� ��	��� �� ���� / �� ������� /� (� ���� B���.���� �&	�<
���
 ��� ���� �� ��� �����	��� ���<$������ 	�� ���� 	� %������ ��� ��� ��	���
�
��	� 
������� ��	�
 ��������� �� ��� �������� �� ��� ��$�� ������
 ��� ��%
����������� �	� ��6���� �	���� ��'����� ������	����	� �'�����
��� ���	���� �� ��� �

��� ��������� �� �����	� �� ��	� �������� �� )>+
 ���

��� �	����� �� �������� ��'�������� (� ���� �	�� %� 	��� �	$� �� ��	� %��� ���
	�������	� ������� �� �������� ���	�������� ��� ���������
� ���	�����
��� ���������� ��	��� �	� ����� �� )4+ �� ��� �&	����� 	�� ������� ��	� �	.�

��� �� ����� ��	����� 	�� 	��� ������ ��	� �	$� ��� ���� ��������� ���� ��� ���
�	.� �� ����������

� �������	���

��� ��� �	���	�� �&����� ���  ���!" �������$�� %��� ��% 	����	������ ��
	���	���� �������� �� ��� �� ��	� .������ ��� ���������� �� ���  ���!" �����




�� �	� �� �	������ �� ���� ��	��� 	�� ����������� ������ 	������������� ����
��� ��6�����	� �����	� 	�� �����  ���!" �������$�� %� �	�
 %������ ����������
��� ��6�����	� �����	�
 ������� 	 ��% �	�	���� ��	��� ������ $������� ����
���  ���!" �����	� 	�� ������� ��� 	������� �� ����������	�� ��� �����<
��$��
 %� 	��� �	�
 %������ ���������� ���  ���!" �����	�
 ������� 	 ��%
�	�	���� ����������� ������ $������� �����
 �� ��� �Æ������ �� ���	����	�����
 ���
�����	���� �	� 	�� �&������ !"( ����C�����$� ����	������
�����������
 ��� �	���	�� �&�����  ���!" �� ��	� %��� �����<��$�� 	��

�������� �	�	��������
��� ����	������ ���� ��� ��� ���� �����	��� 	�� ��� ��� �������� ������ �	$�

���� �%� �� ��� ��	�� �� ��� ������ �� ������� ��� �	���� 	������������ %���� %�
�	$� ������ ��� ���������	����� ������� ��	� �25
 �0(  �����
 ������� 5*@D

(E! 
�<>999 	�� (����<�	��� E��%��� ���������
���� ��� ��� ���F��� %�� �	�� )8+
 ��� ��	��� �	� ������$� 	�������	� �����<

�	���� 	���� ��� 	��������� ��	� %� �	$� ������������ ����������� 	�� ������
����� ����

����������

�� '������ (������ �����$��� -����� ���� � �������	����
�� ����
���� ������
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 !/
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�� ������� 3���	
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 �������� ��	��
 ��� ���� 5���	
�� (���#%
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