Quantum ESPRESSO

o Ukoliko primijetite sporo izvodenje na Padobranu,

@ u U H N -I- U M E S P R E S S u preporucuje se koristenje privremenog direktorija TMPDIR.
Naime, ponekad input/output (Citanje/pisanje) moze biti usko
grlo u izvodenju posla.

Prije pokretanja CASTEP-a iz privremenog direktorija,
potrebno je tamo premijestiti sve potrebne input datoteke, npr.:

°
' Opis cp -r * ${TWD R} && cd ${TMPDI R}
' Verzije
! Sluz;ena dokumentacija Po zavrSetku izvodenja, potrebno je vratiti nazad Zeljene
' Primjeri output datoteke, npr.:
® Napomene
e CpU cp -r * ${PBS_O WORKDI R}
MPI
OpenMP
© MPI + OpenMP CPU
® GPU
O Single GPU MPI

O 'S Aplikaciju mozete dijeliti na razini MPI procesa.
|
p U primjeru niZe, aplikacija ¢e pokrenuti 32 MPI procesa.

Quantum ESPRESSO je racunalno-kemijska aplikacija koja je
optimizirana za simulacije u fizici ¢vrstog stanja. Temelji se na teoriji
funkcionala gustoce, a koristi se ravninskim valovima (engl. plane wave)
koji se koriste za opisivanje pona$anja elektrona u ¢vrstom stanju.

PBS skripta

#PBS -q cpu
#PBS -1 sel ect =32: mrem=2gb

Quantum ESPRESSO je aplikacija otvorenog koda, a podrzava hibridnu
#PBS -1 pl ace=pack

paralelizaciju, MPI + OpenMP, kao i upotrebu grafi¢kih procesora.

cd ${PBS_O WORKDI R}

Verzije
! nodul e | oad scientific/qge/7.1-gnu
nmpi exec pw.x -i input.in
Ukljuguje A
Verzija . ; ; mj) W Modul implementacija Supek Padobran Prevodioc Paralelizacija
- (Supek) OpenMP
fsici:/e:: Ako aplikaciju Zelite dijeliti iskljuivo u OpenMP threadove, morate
/6. 8- Cray MPICH v (%] GNgatraziti jedan radunalni ¢vor, buduéi da u ovom sluaju aplikacija radi s
gnu dijelienom memorijom.
fsicij/e:;' U primjeru nize, aplikacija ¢e se pokrenuti s 32 OpenMP threada.
/6.8 o
6.8 1.6.0 / opennp Open MPI 5 GNU .
i-5.0.1 Bash skripta
/gce-
11.2.1 #PBS -q cpu
scienti #PBS -1 sel ect =1: ncpus=32: mem=64gb
ficlqge 7
Open MPI 4 Intel + MK
/6.8- pen © el td s PBS 0 WORKDI R}
intel
scienti nodul e | oad scientific/qge/7.1-gnu
ficlge
Cray MPICH . GNU

/7.0- Y pw.x -i input.in
gnu
scienti
ficlqe
17.0 MPI + OpenMP
/ opennp Open MPI 5 L 0 GNU
i-5.0.1 Buduc¢i da aplikacija podrzava hibridnu paralelizaciju, MPI procese
/gce-

191 mozete podijeliti na OpenMP threadove.



scienti

ficlqe U primjeru niZe, aplikacija ¢e stvoriti 8 MPI procesa, podijeljenih u 4
7.0 1.7.0 /17.0- Open MPI 4 ) nteSpanfp threada,
intel MPI + OpenMP
ffij;g PBS skripta
171 Cray MPICH GNU
gnu #PBS -q cpu
scienti #PBS -1 sel ect =8: ncpus=4: nem=8gb
ficlqge #PBS -1 pl ace=pack
/7.1
7. 1.7.1 / opennp Open MPI 5 (] GNUcd ${PBS_O WORKDI R}
i-5.0.1
Fgec- modul e | oad scientific/qge/7.1-gnu
11.2.1 qers. -9
fS_C‘ ;9"“ npi exec -d ${ OVP_NUM THREADS} --cpu-bind depth pw.
iclqge . .
171 Open MPI 4 (] Intel XMKL i nput.in
intel
scienti
ficlqe
17 2. Cray MPICH onGPU
gnu
scienti Single GPU
ficlqe
/7.2 Aplikacija moze koristiti jedan graficki procesor koji se definira SGE
72 1.8.1 /' opennp Open MPI 5 (x] GNHpcijom ngpus, a koja ée u okolinu izvesti varijablu CUDA_VI S| BLE_DE
'l' ico ! VI CES, ¢ija ¢e vrijednost biti UUID grafi¢kog procesora koji Vam je
e sustav dodijelio.
sci enti Broj CPU jezgri definira se putem OpenMP dretvi, odnosno u zaglavlju
;'7‘:/2?9 Open MPI 4 (%] InteBQEKskripte odabirom vrijednosti ncpus.
intel
U-primjeru-nize, aplikacija ¢e se pokrenuti s jednim grafickim
procesorom i 4 CPU jezgre.
Ukljuguje L7
Verzija QP @ Modul implementacija Supek Padobran Premscskﬁp%ralellzacua
(Supek)
sci enti #PBS -q gpu
ficlqe #PBS -1 sel ect=1: ngpus=1: ncpus=1: nenr64gb
7.1 1.74 171 / (] gp p g
nvhpc
NVIDREHIT PBReMORKDI Rt
scienti
fic/qe nodul e | oad scientific/gel7.1-nvhpc
72 1.8.1 17 2. / (] q p
nvhpc . .
pw. X -i input.in

Sluzbena dokumentacija

® https://www.quantum-espresso.org/Doc/user_guide/
Primjeri

Napomene

e N

@ Podrazumijevano PBS ponasanije je ,slobodno" razmjestanje
chunkova po slobodnim ¢vorovima.

Zbog aktualnog cray-pals buga, trenutno je ograni¢en broj
poslova koji se mogu S$iriti van ¢vora kad koriste Cray-ev mpie
xec. Ako Vas posao prijede taj limit te proSiri svoje MPI
procese na druge ¢vorove, prekinut ¢e se.

Kako bi sigurno izbjegli bug, potrebno je sve MPI procese
smjestiti na isti vor. Najjednostavniji nacin je koristenjem
opcije #PBS -1 pl ace=pack.



https://www.quantum-espresso.org/Doc/user_guide/

@)

@)

Kad u zaglavlju PBS skripte definirate vrijednost varijable ncp
us, u okolinu se automatski doprema ista vrijednost OVP_NUM
_ THREADS varijable.

Zbog nemoguc¢nosti Open MPI 4 da iskoristi puni potencijal Sli
ngshot mreze, preporudljivo je aplikaciju zadrzati unutar
granica jednog ¢vora, koristeci:

#PBS -1 pl ace=pack

MPI pokreta¢ za Cray MPICH verzije:

npi exec [-d $OVP_NUM THREADS - - cpu- bi nd
dept h] pw. x

MPI pokreta¢ za Open MPI verzije:

npirun --hostfile $PBS_NODEFI LE [ - x
$OVP_NUM THREADS] pw. X
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