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B ‘ G E I U primjeru nize, aplikacija ¢e pokrenuti 8 MPI procesa.

@ Zbog nemogucnosti Open MPI-ja da iskoristi puni potencijal S/
ingshot mreze, preporucljivo je aplikaciju zadrzati unutar
granica jednog ¢vora, koristeci:
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BAGEL (engl. Brilliantly Advanced General Electronic-structure Library)

nodul e | oad scientific/bagel/22.06-intel
je raCunalno-kemijska aplikacija za izracune elektronskih struktura. 9

Aplikacija je otvorenog koda, a podrzava MPI paralelizaciju $to znaci da mpi exec BAGEL input.json

radi s raspodijelienom memorijom te se moze S$iriti van jednog
racunalnog ¢vora.
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* https://github.com/gsimulate-open/bagel, master branch, commit 2955e
4d (Jun 3, 2022)

Ne podrzava Crayevu MPICH implementaciju ve¢ koristi
Open MPI, na oba resursa.
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