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Opis

TURBOMOLE je racunalno-kemijska aplikacija opcéenitog tipa koja nudi Sirok raspon metoda, uklju¢uju¢i HF, DFT, RI-RPA, MP2, CC2, CCSD i druge.
Omogucava proracune elektronske strukture molekula i materijala, NMR parametara, energija aktivacije reakcije i drugih svojstava.

MozZe se koristiti za proracune malih organskih molekula, kompleksnih biomolekula, kao i za proracune u ¢vrstom stanju.

TURBOMOLE je zatvorenog koda, a moze se paralelizirati na OpenMP ili MPI razini.

Verzije
verzija modul podrska paralelizacija Supek Padobran
7.7 scientific/turbomole/7.7 | CPU OpenMP, MPI @ ()
7.71 scientific/turbomole/7.7.1 CPU OpenMP, MPI 0 Q
7.8 scientific/turbonole/7.8 CPU OpenMP, MPI 0 °

Sluzbena dokumentacija

® TURBOMOLE priru¢nik
Primjeri

Priprema ulaznih podataka - TmoleX

Za pripremu ulaznih podataka, odnosno input datoteka, koriSten je programski paket TmoleX.


https://wiki.srce.hr/download/attachments/133010352/Turbomole_Manual_7-7.pdf?version=1&modificationDate=1688397434000&api=v2

@ Kako bi se TmoleX uspjesno pokrenuo, potrebno je spojiti se na pristupni ¢vor uz prosljedivanje X11.

U slucaju koristenja Linuxa ili macOS-a, koristite naredbu:

ssh -X -i ~/.ssh/id_rsa usernane@ ogi n-cpu. hpc. srce. hr

U slucaju koristenja Windowsa, potrebno je preuzeti aplikaciju Xming te je pokrenuti prije pokretanja PuTTY-ja.

Unutar PuTTY-ja, potrebno je ukljuciti X11 forwarding (Connection — SSH — X11, Enable X11 forwarding).

\

Aplikaciju je moguce pokrenuti na oba pristupna &vora ucitavanjem modula turbomole u terminalu i pozivom aplikacije (TmoleX23).

Pokretanije aplikacije TmoleX

$ nodul e | oad scientific/turbonole/7.7
$ Tnol ex23

OpenMP (SMP)

NiZe je jednostavan primjer PBS skripte koja ¢e koristiti 4 procesorske jezgre, odnosno 4 OpenMP threada (SMP = shared-memory parallelism), a provodi
optimizaciju jednostavne organske molekule. Unutar GUI aplikacije TmoleX, ucitane su koordinate molekule, a aplikacija je potom postavke simulacije
(metoda, uvjeti... ) pohranila u cont r ol datoteku.

Kljuéna rije¢, odnosno TURBOMOLE naredba j obex poziva se u direktoriju u kojem se nalaze ostale input datoteke.

Gotove ulazne podatke, s PBS skriptom za podno$enje, moZete preuzeti u obliku zip arhive.

PBS skripta

#PBS -q cpu
#PBS -1 ncpus=4

cd ${PBS_O WORKDI R}

nmodul e | oad scientific/turbonmole/7.7
export PARA_ARCH=SMP

export PARNCDES=$OMP_NUM THREADS

export PATH=$TURBODI R/ bi n/ *~sysnane" : $PATH
export PERL_BADLANG=0

jobex -level scf -ri -c 50 -energy 6 -gcart 3

MPI

U primjeru nize, aplikacija ¢e pokrenuti 4 MPI procesa.

Primjer je identi¢an prethodno opisanom primjeru (izuzev tipa, odnosno razine paralelizacije).

(D PBS opcija:

#PBS -1 pl ace=pack

nastoji postic¢i da se svi MPI procesi (select vrijednosti, odnosno PBS chunkovi zadrZze unutar istog ¢vora.



https://wiki.srce.hr/download/attachments/133010352/job_GEO_1.zip?version=1&modificationDate=1688399185000&api=v2
http://login-cpu.hpc.srce.hr

PBS skripta

#PBS -q cpu
#PBS -1 select=4
#PBS -1 pl ace=pack

cd ${PBS_O WORKDI R}

nodul e | oad scientific/turbonole/7.7

export PARA_ARCH=MPI

export PARNCDES=$(cat ${PBS_NODEFILE} | wc -1)
export PATH=$TURBODI R/ bi n/ *~ sysnane" : $PATH
export PERL_BADLANG=0

export TURBOTMPDI R=$TMPDI R

jobex -level scf -ri -c 50 -energy 6 -gcart 3
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