GAMESS (US)

GAMESS (General Atomic and Molecular Electronic Structure System) je ab initio kvantno-kemijska aplikacija opée namjene te posjeduje za to uobicajene
QM/MM metode poput HF, DFT, GVB, MCSCF i dr. Omogucuje i izracun pobudenih stanja koriste¢i TD-DFT, Cl i EOM procedure. Input datoteke mogu biti
generirane pomoc¢u programa Avogadro, a output datoteke vizualizirane MacMolplt programom.

Na racunalnom klasteru Isabella, GAMESS je preveden kori$tenjem Intelovog Fortran kompajlera te koristi MVAPICH2 MPI knjiznice. GAMESS se
pokrecée putem prilagodene skripte r ungns. npi , koja koristi SGE varijable iz okoline korisnika. Takoder, spomenuta skripta ima ugraden MPI pokretac
tako da je prilikom pozivanja nuzno definirati samo input datoteku. Osim toga, ova skripta definira varijable potrebne za uspjesan sour ce iduce u nizu
skripte gns- f i | es. csh, koja je nuzna za uspjesno pokretanje konacne izvrSne GAMESS datoteke, odnosno ganess. 2022. 2. x.

Zbog nacina kako je GAMESS osmisljen da funkcionira u paralelnom nacinu rada, nuzno je da na svakom od viSe ¢vorova ima jednak i paran broj MPI-

procesa. Kako sustav za upravljanje poslovima SGE ne posjeduje moguénost definiranja broja évorova i CPU-jezgri po ¢voru, GAMESS je sigurno
pokretati u * npi si ngl e paralelnoj okolini.

Moduli

Moduli koji dopremaju GAMESS u Vasu okolinu definirani su u tablici nize:

Verzija Modul

2022.2  gamess/2022.2

Primjer koristenja

Ulazne tj. input podatke s primjerima moZete preuzeti u zip datoteci.
Primjer serijskog izvodenja
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https://wiki.srce.hr/download/attachments/113180832/exam.zip?version=1&modificationDate=1667555393000&api=v2
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