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Opis

ABINIT je racunalno-kemijska aplikacija koja je optimizirana za
simulacije u fizici évrstog stanja. Temelji se na teoriji funkcionala
gustoce, a koristi se ravninskim valovima (engl. plane wave) koji se
koriste za opisivanje ponasanja elektrona u ¢vrstom stanju. Koristi se
teorijskoj i racunalnoj kemiji, fizici materijala i srodnim podrucjima za
simulaciju materijala i predvidanje njihovih svojstava. Pruza alate za
izvodenije razli¢itih vrsta racunalnih simulacija, uklju€ujuci proracun
elektronske strukture, opti¢kih svojstava, termickih i mehanickih
svojstava materijala.

ABINIT je aplikacija otvorenog koda, a na ra€unalnom klasteru Supek,
pripremljena je s podrSkom za MPI paralelizaciju, $to znaci da se moze
Siriti van jednog rac¢unalnog &vora.

Verzije
Verzija Modul Prevodioc Podrska Paralelizacija Supek
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Sluzbena dokumentacija

® https://docs.abinit.org/tutorial/

Primjeri

Napomene

-

@ Podrazumijevano PBS ponasanje je ,slobodno" razmjestanje
chunkova po slobodnim évorovima.

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 ¢évorove, 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.

MPI

U primjeru niZe, aplikacija ¢e pokrenuti 8 MPI procesa.

PBS skripta
#PBS -qg cpu
#PBS -1 sel ect =8: nemr1gb

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

nmodul e | oad scientific/abinit

npi exec abinit tbase3_1. abi
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