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Opis

OpenMolcas je racunalno-kemijska aplikacija temeljena na aplikaciji MOLCAS (Molecular Calculation System). Korisnicima omogucuje izvodenje
/predvidanje elektronskih struktura molekula, energija, optickih svojstava, reakcijskih mehanizama i drugog.

Aplikacija je otvorenog koda, a podrzava hibridnu paralelizaciju, MPI + OpenMP.

Verzija Modul Podrska Paralelizacija Prevodioc Knjiznice Supek Padobran
23.06 scientific/opennol cas/ 23. 06- gnu+nkl A CPU MPI + OpenMP ' GNU Intel MKL Q

Sluzbena dokumentacija

® OpenMolcas priruénik

Primjeri

@ Kad u zaglavlju PBS skripte definirate vrijednost varijable ncpus, u okolinu se automatski doprema ista vrijednost OVP_NUM_THREADS varijable.

CPU

MPI + OpenMP


https://molcas.gitlab.io/OpenMolcas/Manual.pdf

Buduc¢i da aplikacija podrzava hibridnu paralelizaciju, MPI procese mozete podijeliti na OpenMP threadove.

U primjeru nize, aplikacija ¢e stvoriti 2 MPI procesa, podijeljenih u 2 OpenMP threada.

PBS skripta

#PBS -q cpu

#PBS -1 sel ect =2: ncpus=2
#PBS -1 pl ace=pack

cd ${PBS_O WORKDI R}

nodul e | oad scientific/opennol cas/23. 06- gnu+nkl

pynol cas --nprocs $(we -1 0<${PBS_NODEFI LE}) --nthreads ${OVWP_NUM THREADS} exanpl e. i nput

MPI

Ako aplikaciju ne Zelite dijeliti u OpenMP threadove, mozete koristiti paralelizaciju isklju€ivo na razini MPI procesa.

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

PBS skripta

#PBS -q cpu

#PBS -1 sel ect=4
#PBS -1 pl ace=pack
cd ${PBS_O WORKDI R}

nmodul e | oad scientific/opennol cas/23. 06- gnu+nkl

pynol cas --nprocs $(we -1 0<${PBS_NODEFI LE}) exanpl e. i nput

OpenMP

Ako aplikaciju Zelite dijeliti iskljuc¢ivo u OpenMP threadove, morate zatraziti jedan racunalni ¢vor, budu¢i da u ovom slu€aju aplikacija radi s dijelienom mem
orijom.

U primjeru nize, aplikacija ¢e se pokrenuti s 4 OpenMP threada.

Bash skripta

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

cd ${PBS_O WORKDI R}
nmodul e | oad scientific/opennol cas/23. 06- gnu+nkl

pynol cas --nthreads ${OW_NUM THREADS} exanpl e.i nput
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