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Opis
CASTERP je aplikacija za simulaciju materijala na atomskoj razini,

posebno usmjerena na prou¢avanje elektronske strukture i svojstava
¢vrstih tvari.

@ Vazno

Koristenje CASTEP-a ograni¢eno je na registrirane korisnike.

Vise informacija na:

® http://www.castep.org/CASTEP/GettingCASTEP

Verzije

Verzija Modul Prevodioc Podrska Paralelizacija Supek
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Napomene

-

G} Zbog aktualnog cray-pals buga na Supeku, trenutno je
ogranicen broj poslova koji se mogu S$iriti van ¢vora kad
koriste Cray-ev mpiexec. Ako Va$ posao prijede taj limit i
prosiri svoje MPI procese na druge ¢vorove, prekinut ¢e se.

Kako bi izbjegli taj bug, sigurnije je je sve MPI procese
smijestiti na isti ¢vor.

Najjednostavniji nacin je koristenjem opcije #PBS - |
pl ace=pack.

Paralelno izvodenje

Jedan &vor (Supek i Padobran)

U primjeru niZe, aplikacija ¢e se pokrenuti na jednom ¢&voru, na
sveukupno 32 procesorske jezgre, odnosno 32 MPI procesa.
Sveukupno zatrazena memorija iznosi 96 GB.

PBS script
#PBS -q cpu
#PBS -1 sel ect =32: mem=3gb

#PBS -1 pl ace=pack

cd ${PBS_O WORKDI R}
nodul e | oad scientific/castep/20.11-gnu

npi exec castep.npi Cu

Vise évorova (Supek)

Padobran
U primjeru niZe, aplikacija ¢e se pokrenuti na dva ¢vora, na svakom po
16 procesorskih jezgri, odnosno 16 MPI procesa. Zatrazena memorija

o &voru (odnosno po chunku) iznosi 48 GB.

PBS script
#PBS -q cpu
#PBS -1 sel ect =2: npi procs=16: ncpus=16: mem48gbh

#PBS -1 pl ace=scatter
export OVP_NUM THREADS=1

cd ${PBS_O WORKDI R}

nodul e | oad scientific/castep/20.11-gnu

npi exec castep.npi Cu

u’%erijsko izvodenje

U primjeru nize, aplikacija ¢e se pokrenuti na jednoj procesorskoj jezgri.
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* Svaka od spomenutih verzija ima paralelnu (MPI) verziju te
serijsku verziju, buduc¢i da neki CASTEP-ovi alati za pred- i
postprocesuiranje nisu paralelizirani.

Sluzbena dokumentacija

® http://www.castep.org/CASTEP/OnlineTutorials
® http://www.castep.org/CASTEP/Documentation

Primjeri

Ukoliko primijetite sporo izvodenje na Padobranu,
preporucuje se koristenje privremenog direktorija TMPDIR.
Naime, ponekad input/output (Eitanje/pisanje) moze biti usko
grlo u izvodenju posla.

Prije pokretanja CASTEP-a iz privremenog direktorija,
potrebno je tamo premijestiti sve potrebne input datoteke, npr.:

cp -r * ${TWD R} && cd ${TMPDI R}

Po zavrSetku izvodenja, potrebno je vratiti nazad Zeljene
output datoteke, npr.:

cp -r * ${PBS_O WORKDI R}
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