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ORCA je ra¢unalno-kemijska aplikacija op¢enitog tipa koji nudi Sirok
raspon metoda.

ORCA je zatvorenog koda i dolazi s Open MPI implementacijom MPI-ja.

Verzije
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ORCA dolazi u obliku prekompajliranih izvrénih datoteka koje
se povezuju na Open MPI knjiznice.

Skaliranje

NiZe su prikazani rezultati bencmarka za tipicne ORCA izradune.
Koristen je sustav uobi€ajene sloZzenosti, odnosno organski spoj od
stotinjak atoma.

Rezultati daju grubi uvid u skaliranje aplikacije, a mogu se tumaciti kao
orijentacijske vrijednosti broja procesorskih (CPU) jezgri.

@ Skalabilnost znacajnije pada nakon otprilike 16 jezgri (i
ponekad ranije) za sustav tipicne sloZzenosti. Daljnje
povecanje procesorskih jezgri dovodi do marginalnih
povecanja performansi, a ucinkovitost koristenja resursa
pada.

Stoga se preporuca Koristiti manji broj jezgri i radije pokrenuti
viSe poslova za isti set slobodnih resursa buduci da se tako
koristi ucinkovitije.

Dugoro¢no koristenje veceg broja CPU jezgri povecava Vas

udio CPU walltime-a u ukupnom (klasterskom) CPU walltime-
u, $to negativno utjece na Vas fairshare udio.

! B3LYP/ G 6-31G'* D3BJ ENGRAD
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Primjeri koristenja na Supeku i Padobranu

@ ORCA-u mozete koristiti na jednak nacin na oba resursa.

@ Zbog nemogucnosti starijih verzija Open MPI-ja da iskoriste
puni potencijal Supekove Slingshot mreze, odnosno
nemogucnosti Sirenja van jednog ¢vora u slu¢aju Padobrana,
potrebno je aplikaciju zadrzati unutar granica jednog ¢vora,
koriste¢i PBS opciju:

#PBS -1 pl ace=pack

To nije slu¢aj kod modula sci enti fic/orcal/5.0. 4-
opennpi 5, koji se na Supeku moze pokretati i bez gore
navedene opcije, odnosno omogucuje Sirenje aplikacije van
jednog ¢vora.

@ ORCA-ina varijabla Max Cor e (definirana u input datoteci)
predstavlja memorijsko ograni¢enje odredenih ORCA-inih
racunskih funkcija. Premala vrijednost za slozZenije sustave
moze rezultirati prekidom izvodenja posla. Tako primjerice %
MaxCor e 4000 postavlja ograni¢enje od 4000 MB i
primjenjuje se po procesorskoj jezgri.

Medutim, program moze i zauzeti viSe od toga pa se
savjetuje koristiti broj koji je oko 75% zatrazene memorije (po
selectu) u zaglavlju PBS skripte.

Pokretanje s ${ ORCA_ROOT}/ or ca

Broj procesorskih jezgri ili radne memorije u ulaznu (. i np) datoteku
mozete unijeti ruéno.

U primjeru nize, aplikacija ¢e se pokrenuti sa 16 MPI procesa.

Bash skripta

#PBS -q cpu

#PBS -1 sel ect =16: mem=5000nb
#PBS -1 pl ace=pack

cd ${PBS_O WORKDI R}

nodul e | oad scientific/orcal/5.0.4

${ ORCA_RQOOT}/ orca hydrol ysis.inp

Prije pokretanja skripte, nuzno je prilagoditi input datoteku:

Vrijeme izvodenja [min]

Paralelna u¢inkovitost [%]

60.00 -

50.00 -

40.00 -

30.00

20.00

10.00

12 4 8 16 # CPU jezgri

—e—realno idealno

40

12 4 s 16 # CPU jezgri

B3LYP/ G 6-31G** D3BJ FREQ
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hydrolysis.inp

! B3LYP DEF2- SVP D4 NEB- TS

%al nprocs 16 end

%raxcore 3932

YNEB
NEB_END_XYZFI LE "products. xyz"
PREOPT_ENDS TRUE

END

* XYZfile 0 1 reactants. xyz

Pokretanje s r unor ca. npi
Kao jednostavnija alternativa, izradena je skripta r unor ca. npi

Skripta ¢e prije pokretanja ORCA-ine izvr$ne datoteke izmijeniti input,
odnosno njegove %pal i %maxcor e linije u skladu sa zaglavljem,

odnosno definiranim brojem procesorskih jezgara i memorijom (maxcor e

vrijednost se automatski postavlja kao 75% nemvrijednosti po

procesorskoj jezgri). 1z tog razloga, te linije mozZete izostaviti iz "izvorne" i

nput datoteke.

Uz to, skripta ¢e implementirati koriStenje TMPDI R direktorija, Sto u
slu¢aju Padobrana dodatno moze znacgiti i postizanje boljih performansi.

Bash skripta

#PBS -q cpu
#PBS -1 sel ect =16: menm=5000nb
#PBS -1 pl ace=pack

cd ${PBS_O WORKDI R}
nodul e | oad scientific/orcal/5.0.4

runorca. mpi --input hydrolysis.inp

hydrolysis.inp

I BBLYP DEF2- SVP D4 NEB- TS

YNEB
NEB_END_XYZFI LE "products. xyz"
PREOPT_ENDS TRUE

END

* XYzZfile 0 1 reactants. xyz

Vrijeme izvodenia [h]

Paralelna u¢inkovitost [%]

14.00

12.00

10.00

12 3 8 16 # CPU jezgri 32

—e—realno

idealno

40

12 4 8 16 # CPU jezgri 32

B3LYP/ G 6-311+G* D3BJ NMR



Vrijeme izvodenia [h]
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40

Paralelna u¢inkovitost [%]
8

! B3LYP/ G 6-31+G*
nr oot s=8 end

16 # CPU jezgri

D3BJ,

% ddf t



3.00

2.50

2.00

[y] efuapoAzt audlTIA

1.00

8.58

08.00

# CPU jezgri

16

2

idealno

—e—realno

# CPU jezgri

100

[%] 3503 TAOUT2N euTRTEdRd



	ORCA

