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Opis
Q-Chem je racunalno-kemijska aplikacija op¢enitog tipa, a koristi se za proracune elektronske i molekularne strukture, svojstava, reaktivnosti i dr.

Zatvorenog je koda, a moze se paralelizirati na OpenMP razini $to znaci da radi s dijelienom memorijom te se ne moze S§iriti van jednog racunalnog ¢vora.

U verziji 6.0 uklonjena je podrska za MPI.

Verzije
Verzija Modul Podrska Paralelizacija Supek Padobran
*6.1.0 scientific/g-chemlatest CPU OpenMP 0

* Verzija Q-Chem-a na Supeku prati posljednju produkcijsku verziju.

Sluzbena dokumentacija

® Q-Chem priru¢nik

Primjeri

Za pripremu ulaznih podataka, odnosno input datoteka, kao i udaljeno izvodenje moze se koristiti i komplementarna aplikacija s grafickim suceljem, IQmol.


https://manual.q-chem.com/latest/
https://wiki.srce.hr/display/NR/IQmol

ChemSol_CH30.in

$comment

Exanpl e of the ChenBol cal culation of the hydration free energy of CH3O
HF/ 6- 31G wavef unction, user-defined radius of 2.5 A for carbon

Results (kcal /nol):

ES VdW Hydr ophob dG nld dGild

Chentol Run -91.7 -1.9 0.3 -92.0 -93. 4
ChentSol Run -95.1 -1.9 0.3 -94.5 -96.8
ChentSol Run -96.0 -1.9 0.3 -95.1 -97.7
ChentSol Run -96.2 -1.9 0.3 -95.2 -97.8
Chentol Conver ged -96.2 -1.9 0.3 -95.3 -97.9
$end

$rem

met hod = hf

basis = 6-31g Basis Set
scf_convergence = 6

sol vent _nethod = chem so
integral _symmetry = on

$end

$nol ecul e

-11

C . 0000 . 0000 -.5274
(o] . 0000 . 0000 . 7831
H . 0000 1.0140 -1.0335
H . 8782 -.5070 -1.0335
H -.8782 -.5070 -1.0335
$end

$chem so

r eadr adi

$end

$van_der _waal s
2

125

$end

NiZe je jednostavan primjer PBS skripte koja ¢e koristiti 4 procesorske jezgre, odnosno 4 OpenMP threada.

PBS skripta

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

nodul e | oad scientific/g-chenllatest
cd ${PBS_O WORKDI R}

gchem -nt ${ OVP_NUM THREADS} Chenfol _CH3O.in



	Q-Chem

