
Suporte (GridUNESP) - GPAW - # 1

{{include(SubmissaoSimplificadaCabecalho)}}

GPAW

Exemplo:

APP=gpaw

HOSTS=4

CASE=gpaw-case

QUEUE=short

Defaults do template:

    -  INPUT=$CASE.py

    -  OUTPUT=$CASE.txt $CASE.nc $CASE.traj $CASE.rel $CASE.log $CASE.gpw

    -  PROGRESS=$CASE.txt

    -  CHECKPOINT=$CASE.nc

Parâmetros:

    -  CASE - Nome do caso. Define o nome de arquivos de entrada, log e saida. Padrão: (nome do arquivo de parâmetros, sem a

extensão)

    -  HOSTS - Número de hosts (processos) para a execução. Padrão: 1 (modo serial)

{{include(SubmissaoSimplificadaRodape)}}
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