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NAMD (engl. Nanoscale Molecular Dynamics) je racunalno-kemijska
aplikacija za molekulsku dinamiku, a koristi se za simuliranje velikih
biomolekula, poput proteina, nukleinskih kiselina i membrana.

Aplikacija je otvorenog koda, a podrzava i upotrebu grafi¢kih procesora
koji zna€ajno ubrzavaju MD izradune.
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Sluzbena dokumentacija

® https://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/
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Napomene

@ Wrapperi

Za aplikaciju su pripremljeni wrapperinand2. r un, odnosno n
and3. r un koji olakSavaju pozivanje aplikacije, preuzimajuci
varijable dodijeljene od PBS-a.

Primjeri PBS skripte

CPU

Multicore

Morate zatraziti jedan ra¢unalni &vor, buduéi da aplikacija radi s dijeljeno
m memorijom. U primjeru niZe, za aplikaciju ¢u se zatraziti sve zajedno:

® 32 procesorske jezgre
¢ 2GiBRAM

Bash skripta

#PBS -q cpu
#PBS -1 sel ect =1: ncpus=32: nem~2gb

cd ${PBS_O WORKDI R}
nodul e | oad "scientific/nand/2.14-nmulticore"

nand2. run flat pase. nand

GPU

Multicore + CUDA

Morate zatraziti jedan ra¢unalni évor, buduéi da aplikacija radi s dijeljeno
m memorijom. U primjeru niZe, za aplikaciju ¢u se zatraziti sve zajedno:

® 1 graficki procesor

® 32 procesorske jezgre
® 2 GiBRAM

PBS skripta

#PBS -q gpu
#PBS -1 sel ect =1: ngpus=1: ncpus=32: nenr2gb

cd ${PBS_O WORKDI R}
nodul e | oad "scientific/nand/2.14-multicore-cuda"

nand2. run flat pase. nand


https://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/

Jednostavan primjer simulacije ATP-aze F tipa, sa svim potrebnim
datotekama mozete preuzeti u zip arhivi.

Temeljne konfiguracijske postavke NAMD simulacije u nalaze se u .
nand datoteci.


https://wiki.srce.hr/download/attachments/165907220/F1-ATPase.zip?version=1&modificationDate=1707317114000&api=v2
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