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3 Prednosti korǐstenja CRO-NGI
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Što proučavamo? I kako?

svojstva materijala 99K elektroni

kvantno-mehaničke jednadžbe

broj varijabli
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Procesi prilikom izvodenja računa
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Problematika

Što proučavamo? I kako?

svojstva materijala 99K
elektroni

kvantno-mehaničke
jednadžbe

broj varijabli

Tipična kristalna ćelija (ZnS)

2 atoma  18
valentnih
elektrona
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Problematika

Teme istraživanja i planovi

strukturna svojstva

dopiranje nano-materijala

Dopirana ćelija nano-kristala (ZnS)

ZnS nanožica  
32 atoma  288
valentnih
elektrona

6.25% dopirana
ZnS nanožica  
256 atoma  
4608 valentnih
elektrona
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ABINIT na CRO-NGI

mnogobrojni kodovi:
ABINIT - www.abinit.org
Quantum Espresso -
www.quantum-espresso.org
Wien2k - www.wien2k.at
CASTEP - www.castep.org
SIESTA -
www.icmab.es/siesta-joomla
VASP -
cms.mpi.univie.ac.at/vasp/
...

baza - DFT (Teorija funkcionala
gustoće) www.etsf.eu
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ABINIT na CRO-NGI

Zahtjevi koda (verzija 5.x.x)

programski prevoditelji

MPI (Intel MPICH)

vanjske knjižnice (bigdft, wannier90, netcdf, linalg, fftw, fox, xmlf90,
etsf-io, etsf-xc)
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vanjske knjižnice (bigdft, wannier90,
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Problem s LAPACK knjižnicom?
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Igor Lukačević Simulacije svojstava materijala na CRO-NGI



Simulacije svojstava materijala na CRO-NGI

Prednosti korǐstenja CRO-NGI

Paralelni ABINIT kod

po k točkama

po stanjima elektrona

po spinovima

po smetnjama

kombinirano stanja/FFT

kombinirano stanja/FFT/k točke/spin
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Paralelni ABINIT kod

po k točkama

po stanjima elektrona

po spinovima

po smetnjama

kombinirano stanja/FFT

kombinirano stanja/FFT/k
točke/spin

Paralelizacija po k točkama

nkpt = n · NCPU , n ∈ N
NCPU > nkpt ⇒ saturacija
NCPU = nbdblock · nkpt

Broj k točaka u računima

današnji računi budući računi
# k točaka 30 936
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Prednosti korǐstenja CRO-NGI

Paralelni ABINIT kod

po k točkama

po stanjima elektrona

po spinovima

po smetnjama

kombinirano stanja/FFT

kombinirano stanja/FFT/k
točke/spin

Paralelizacija po k točkama

nkpt = n · NCPU , n ∈ N
NCPU > nkpt ⇒ saturacija
NCPU = nbdblock · nkpt

Paralelizacija po stanjima

〈ψn|ψm〉 = 0⇒ NCPU ≤ 4

Broj k točaka u računima

današnji računi budući računi
# k točaka 30 936
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Prednosti korǐstenja CRO-NGI

Paralelni ABINIT kod

po k točkama

po stanjima elektrona

po spinovima

po smetnjama

kombinirano stanja/FFT

kombinirano stanja/FFT/k
točke/spin

Ograničenje

ABINIT 99K “shared memory”

čvor srce 99K NCPU ≤ 32
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Prednosti korǐstenja CRO-NGI

“Hardware”

RAM

diskovni prostor

mreža

broj procesora

“Software”

prevoditelji

knjižnice

Sigurnost

pouzdanost sustava

zaštita

Podřska

pomoć pri problemima u radu

pri registraciji i obnavljanju
certifikata

Igor Lukačević Simulacije svojstava materijala na CRO-NGI



Simulacije svojstava materijala na CRO-NGI

Prednosti korǐstenja CRO-NGI

Što je problem bio prije...danas vǐse nije(?)

1 dohvat medurezultata  remote-scratch-get skripta
što ako ne znam kako se datoteka zove?

2 koliki je postotak iskorǐstenosti grid-a?

3 raspodjela poslova po krosnicima

4 broj korisnika u regiji  isti

5 automatsko osvježavanje certifikata  myproxy-manage skripta
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Prednosti korǐstenja CRO-NGI

Hvala na pozornosti!
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