Gaussian
Primjeri
U primjeru niZe, aplikacija ¢e se pokrenuti na 8 procesorskih jezgri.

Aplikacija se pokre¢e pomoc¢u dog skripti koje u Vasu okolinu
postavljaju sve potrebne varijable (pa tako i broj trazenih
procesorskih jezgri) te pozivaju i samu izvr§nu datoteku.

Bash skripta

#PBS -q cpu
#PBS -1 sel ect =1: ncpus=8: nem=2gb

cd ${PBS_O WORKDI R}

nodul e | oad scientific/gaussian/16-C01

dog input.com

° O Opis
O Verzije
® Sluzbena dokumentacija Koristenje skripte dog. mem
O Primjeri
" Koristenje skripte dog.mem dog. memje prosirena dog skripta koja automatski ukomponira
koristenje %0vemopcije, odnosno interne Gaussianove varijable GAUSS_M
. DEF.
Opis
Konkretno, od ukupno zatrazene memorije u zaglavlju PBS skripte,
Gaussian je komercijalna raunalno-kemijska aplikacija opcenitog tipa, Gaussian ¢e se ograniéiti na alociranje 75 % zatrazenog iznosa. Tako
sirokog spektra primjena, s nizom metoda za kvantno-mehanicko ¢e za zatrazenih 32 GiB, Gaussian ograniciti na alociranje 25770 MB.
modeliranje.
Moze koristiti za modeliranje molekularne strukture, dinamike, optigkih i Bash skripta
spektroskopskih svojstava molekula, kao i za predvidanje kemijskih
reakcija. #PBS -q cpu
g N #PBS -1 sel ect =1: ncpus=16: nem=32gb
G} Gaussian je dostupan isklju€ivo zaposlenicima i suradnicima cd ${PBS_O WORKDI R}
Sveucilista u Zagrebu.
- / nodul e | oad scientific/gaussian/16-C01

G} Gaussian prilikom paralelizacije radi s dijeljenom memorijom, dog. mem i nput . com

odnosno nema mogucnost Sirenja van jednog racunalnog

évora.
g run.sh.01654
Verzije Gl6 is running on 16 CPU cores, allocating a
maxi mum nenory (RAM) of 25770 MB.
. Input-file: input.com
Verzija Modul Supek Padobran
16 (rev. C01) | sci enti fi c/ gaussi an/ 16- 001

Sluzbena dokumentacija

® https://gaussian.com/man/
® https://gaussian.com/videos/
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