Gromacs

GROMACS je paket za izvodenje simulacija dinamike molekula, npr. simulacija Newtonovih jednadzbi gibanja sistema s velikim brojem ¢estica (od
nekoliko tisuca, pa do viSe milijuna). Primarno je dizajniran za biokemijske molekule kao Sto su proteini, lipidi i nukleinske kiseline koje imaju velik broj
kompliciranih vezanih interakcija, ali s obzirom da je GROMACS iznimno brz pri racunanju nevezanih interakcija, mnogi ga koriste i za istrazivanje ne
bioloskih sistema tipa polimera.

GROMACS podrzava sve tipicne algoritme o¢ekivane kod implementacije dinamike molekula ( viSe detalja u priru€niku), ali pruza iznimno visoke
performanse u usporedbi s drugim paketima. Paralelizam se postize koriste¢i kombiniraju¢i OpenMPI i OpenMP.

Koristenje
Na klasteru su instalirane varijante programskog paketa Gromacs u viSedretvenoj i MPI izvedbi za CPU (klasi¢ni procesori) i GPU (graficki procesori).

Dostupne verzije su:

Verzija Implementacija Modul Napomena
514 single precision multithread gromacs/5.1.4 Koristiti isklju€ivo uz *mpisingle
5.1.4 double precision multithread gromacs/5.1.4-double Koristiti isklju€ivo uz *mpisingle
514 single precision MPI gromacs/5.1.4-mvapich22
5.1.4 double precision MPI gromacs/5.1.4-mvapich22-double
2018.4 single precision multithread gromacs/2018.4 Koristiti isklju¢ivo uz *mpisingle
2018.4 double precision multithread gromacs/2018.4-double Koristiti isklju¢ivo uz *mpisingle
2018.4 single precision MPI gromacs/2018.4-mvapich22
2018.4 double precision MPI gromacs/2018.4-mvapich22-double
2018.4 single precision multithread + GPU gromacs/2018.4-gpu Koristiti isklju€ivo uz gpusingle
2018.4 single precision MPI + GPU gromacs/2018.4-mvapich2-gpu
2018.6 single precision multithread + Plumed gromacs/2018.6 Koristiti isklju¢ivo uz *mpisingle
2018.6 double precision multithread + Plumed gromacs/2018.6-double Koristiti iskljucivo uz *mpisingle
2018.6 single precision MPI + Plumed gromacs/2018.6-mvapich22
2018.6 double precision MPI + Plumed gromacs/2018.6-mvapich22-double
2018.6 single precision multithread + GPU + Plumed gromacs/2018.6-gpu Koristiti iskljucivo uz gpusingle
2018.6 single precision MPI + GPU + Plumed gromacs/2018.6-mvapich2-gpu
2020.6 single precision MPI + OpenMP+ Plumed gromacs/2020.6
2020.6 double precision MPI +OpenMP + Plumed gromacs/2020.6-double
2020.6 single precision multithread + GPU + Plumed gromacs/2020.6-gpu Koristiti isklju¢ivo uz gpusingle
2020.6 single precision MPI + GPU + Plumed gromacs/2020.6-mvapich22-gpu
2021.4 mixed precision MPI + OpenMP + Plumed gromacs/2021.4-mvapich22
2021.4 double precision MPI + OpenMP + Plumed gromacs/2021.4-mvapich22-double
2021.4 mixed precision multithread + GPU + Plumed gromacs/2021.4-gpu Koristiti iskljucivo uz gpusingle
2021.4 mixed precision MPI + GPU + Plumed gromacs/2021.4-mvapich22-gpu
2021.4 mixed precision MPI + Plumed (2.8.0, svi moduli) gromacs/2021.4-mvapich2-fullplumed

2021.4 mixed precision MPI + GPU + Plumed (2.8.0, svi moduli) = gromacs/2021.4-mvapich2-gpu-fullplumed

2022 mixed precision MPI + OpenMP gromacs/2022
2022 mixed precision multithread + GPU gromacs/2022-gpu Koristiti isklju¢ivo uz gpusingle
2022 mixed precision MPI + GPU gromacs/2022-mvapich22

2023 mixed precision MPI + OpenMP gromacs/2023



2023 mixed precision MPI + GPU gromacs/2023-gpu

CPU verzije

Primjer koristenja viSedretvene verzije:
#$ -pe *npisingle 8
nmodul e | oad gromacs/5.1.4

gnx ndrun -nt $NSLOTS -nice 0 -v -c conf30.gro -s topol 30.tpr -px pullx30.xvg -pf pullf30.xvg -g nd30.10g -e
ener30.edr -x traj30.xtc -cpi state.cpt -append

(D Vazno

Gromacs verzija 5.1.4 zahtijeva parametar "-nice 0", kod novijih verzija taj parametar nije potreban.

@ Vazno

Ukoliko neki od novijih CPU Gromacs module-a:

gronacs/ 2020. 6
gromacs/ 2021. 4- nvapi ch22
gromacs/ 2022

koristite u * mpi si ngl e paralelnom okruzenju, broj jezgri zadajete koriStenjem zastavice - nt onp:
#$ -pe *npisingle 8
nodul e | oad gromacs/ 2021. 4- nvapi ch22

gnx nmdrun -ntonp $NSLOTS -v -c conf30.gro -s topol 30.tpr -px pullx30.xvg -pf pullf30.xvg -g nd30.10g -e
ener30.edr -x traj30.xtc -cpi state.cpt -append

Primjer koristenja MPI verzije:
#$ -pe *npifull 56
nmodul e | oad gronacs/ 2018. 4

npi run_rsh -np $NSLOTS -hostfile $TWMPDI R/ machi nes -export-all gnx ndrun -ntomp 1 -v -c¢ conf30.gro -s topol 30.
tpr -px pullx30.xvg -pf pullf30.xvg -g nd30.10g -e ener30.edr -x traj30.xtc -cpi state.cpt -append

GPU verzije
Primjer koristenja viSedretvene verzije:
#$ -pe gpusingle 4
nmodul e | oad gronacs/ 2018. 4- gpu

cuda- wr apper.sh gnx ndrun -nt $NSLOTS -v -c conf30.gro -s topol 30.tpr -px pullx30.xvg -pf pullf30.xvg -g nmd30.
log -e ener30.edr -x traj30.xtc -cpi state.cpt -append

(D Vazno

Aplikacija u viSedretvenoj izvedbi se mora pozivati s cuda-wrapper.sh!

Primjer koriStenja MPI verzije:




#$ -pe *gpu 8

nmodul e | oad gronacs/ 2018. 4- nvapi ch22- gpu
nvapi ch-wr apper.sh gmk nmdrun -ntonp 1 -v -c conf30.gro -s topol 30.tpr -px pullx30.xvg -pf pullf30.xvg -g nd30.
log -e ener30.edr -x traj30.xtc -cpi state.cpt -append

(D Vazno

Aplikacija u MPI izvedbi se mora pozivati s mvapich-wrapper.sh!

KoriStenje viSe procesorskih jezgri
Ukoliko je potrebno, moguce je zatraziti viSe procesorskih jezgri, koriStenjem atributa cor es.
BITNO:

® navedeni broj se odnosi na broj procesorskih jezgri po zahtijevanom grafickom procesoru

(D Vazno

Aplikacija koja koristi viSe procesorskih jezgri se mora pozivati s cuda-wrapper-nopin.sh, odnosno mvapich-wrapper-nopin.sh!

Primjeri koriStenja viSedretvene verzije:

#$ - N gronmacs- cpugpu
#$ -pe gpusingle 2
#$ -1 cores=9

#3$ -cwd

nodul e | oad gronmcs/ 2018. 4- gpu

cuda- wr apper - nopi n. sh gnx nmdrun -ntnpi $NSLOTS -ntonp 9 -v -s topol 32.tpr -x traj.xtc -cpi state.cpt -append -c
conf 32.gro

#$ - N gromacs- cpugpu

#$ -pe gpusingle 3

#$ -1 cores=6

#3$ -cwd

nodul e | oad gronmcs/ 2018. 4- gpu

cuda- wr apper - nopi n. sh gnx ndrun -ntnpi $NSLOTS -ntonp 6 -v -s topol 32.tpr -x traj.xtc -cpi state.cpt -append -c
conf 32.gro

Primjer koristenja MPI verzije:

#$ - N gronmacs- cpugpu

#$ -pe gpu 3
#$ -1 cores=6
#$ -cwd

nmodul e | oad gronacs/ 2018. 4- nvapi ch22- gpu

mvapi ch- wr apper - nopi n. sh gnx nmdrun -ntonp 6 -v -s topol 32.tpr -x traj.xtc -cpi state.cpt -append -c conf32.gro
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