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分子科学分野における多様な計算
分子軌道法、分子動力学法、化学反応動力学、統計力学理論

多様な計算機構成
Fujitsu PRIMEQUEST, SGI Altix4700,  Hitachi SR16000  （計約１４ＴＦｌｏｐｓ）

ヘテロ環境の一体的管理
分子科学ＶＯ形成



（１）共同利用マシンのスケジューラと整合したキュー管理

（２）スーパースケジューラを用いたジョブの実行

（３）ＰＳＥ機能を利用した、最適な資源の配分

（４）個人参加型のＶＯ形成によるソフトの自動配信

ハイスループットとリアルタイムコラボレーション

平成21年度

共同利用大型計算機へのNAREGIミドルウェア導入

個人参加型PCをVO集約する方法の検討



 既設環境はNAREGI Ver.1.1.2版据え置き

 導入実績が無いIA64アーキテクチャへ
最新版NAREGI Ver.1.1.4の導入

 共同利用マシンをベースとした分子科学VOを構築

 共同利用サービスとの整合性の確認

 個人PCにNAREGI環境よりジョブ投入方法の検討



SR16000
IBM Power6 4.7GHz, 256GB
32way x9nodes(VMS+VMC)
5.4TFlops, 2.3TB

HA8000
Intel Xeon 3.06GHz, 4GB
2CPU x8nodes +1node(VMS)
97GFlops, 32GB

Portal  HA8000 8Core 8GB

SS AH733A 8Core 32GB

UMS, IS-NAS, IS-CDAS 

HA8000
Intel Xeon 3.06GHz, 4GB
2CPU x16nodes +1node(VMS)
194GFlops, 64GB

分子研 名大



分子研 名大

AIX Power6
32core x9

Linux IA32
2core x8

Linux IA64
512+128core

Linux IA64
64core x10

Linux IA32
2core x16



 PBSproを使用しているSGI Altix4700を選択

 Fujitsu PRIMEQUEST はNQSⅡの実績もなく保留

 Altix4700にJava1.6導入後セットアップがほぼ成功
一部認識できておらずジョブ投入まで至らず

 個人PC環境用にNAREGIと接続実績があるEz-Grid
を導入し単独環境設置 NAREGI接続はこれから

 今後の課題
NAREGI Ver.1.1.5へバージョンアップ
アプリのデプロイ、PSE機能の検証
PALからのジョブ投入を検討


