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® U primjeru nize, aplikacija ¢e pokrenuti 32 MPI procesa.

. © Opis ©  Svakom MPI procesu dodijelit ¢e se 500 MiB radne
© Verzije memorije.
O Sluzbena dokumentacija
O lzvréne datoteke Bash skripta
O Primjeri
" MPI #PBS -q cpu

#PBS -1 sel ect =32: mem=500nb

Opis

cd ${PBS_O WORKDI R}

Q6 je skup racunalno-kemijskih alata za molekularnu dinamiku. nodul e | oad scientific/ g6/ 23. 11

Aplikacija je otvorenog koda, a podrzava MPI paralelizaciju $to znaci da
radi s raspodijeljenom memorijom te se moze Siriti van jednog
racunalnog ¢vora.

mpi run -hostfile ${PBS_NODEFILE} Qdyn6p input.inp

Verzije @ Padobran

U slucaju izvodenja na raéunalnom klasteru Padobran,
Verzija Modul Kompailer Podréka Paralelizacija Supek F aplikaciju je potrebno zadrzati u granicama jednog ¢vora,
dodavanjem opcije:

sci ent

2311+ ;;'GC GNU cPU MPI #PBS -1 place=pack

/23.11

* https://github.com/qusers/Q6, master branch, commit d993af2 (Nov 7
2023)

Aplikacija ne koristi Crayevu MPICH implementaciju ve¢
koristi Open MPI.
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