Novas aplicacions instaladas
- Actualizado (07.12.2005)

Xa estan a disposicién dos usuarios do CESGA novas aplicaciéns: ARB MrBayes, R8S, EMAM, GMP, NAMD, CVS,
FFTW, GRADS LAMMPS, NCARG, NETCDF.

ARB (Nova instalacion no hpc320)

ARB € un paquete grafico que comprende varias ferramentas para o0 manexo de bases de datos de secuencias e
analise de datos. En concreto, crea a arbore filoxenética dunha base de datos de secuencias procesadas (alifiadas)
e calquera tipo de dato adicional relacionado coas mesmas.

Méis informacion pddese encontrar en: http://www.arb-home.de
A version 2.5b desta aplicacidon encéntrase instalada no hpc320 (sc.cesga.es) no directorio: /opt/cesgal/arb

E necesario fixar a variable de ambiente ARBHOME a: /opt/cesga/arb co comando: export ARBHOME=/opt/cesgalarb e
modificar a variable de contorno PATH para que inclla a localizaciéon do arb co comando: export
PATH=$PATH:$ARBHOME/bin

MrBayes (Nova instalacion no Superdome)

MrBayes é un programa para a estimacion Bayesiana de filoxenese baseada nunha técnica de simulacion chamada
Markov chain Monte Carlo (ou MCMC).

O programa toma como entrada unha matriz de caracteres nun ficheiro en formato NEXUS. A saida son varios ficheiros
cos parametros que foron mostreados polo algoritmo MCMC xunto a un resumo desta informacion.

Méis informacién sobre este programa pode encontrarse en: http://mrbayes.csit.fsu.edu/index.php
Este programa encéntrase instalado no Superdome (sd.cesga.es) no directorio: /opt/cesga/mrbay

USO: Hai dispofiible unha version en serie e unha paralela en MPI.

Para a execucion en serie: /opt/cesga/mrbay/bin/mb [file.nex]

Para a execucion da version paralela recoméndase o uso do seguinte comando: mpirun -np NProcessors
/opt/cesga/mrbay/bin/mb.mpi file.nex

onde:

nprocessors : nimero procesadores a utilizar

file.nex : ficheiro con formato NEXUS que inclie ademais os comandos de MrBayes a executar.

R8S (Nova instalacién no Superdome e no SVG)
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Programa de analise de velocidades de evolucion e tempos de diverxencia de arbores filoxenéticas.

Este programa le ficheiros en formato "NEXUS" (ASCII), o estandard usado por PAUP, MacClade, Component e alglns
outros programas de analise filoxenética.

Po6dese encontrar mais informacién asi como o0 manual para o seu uso en: http://ginger.ucdavis.edu/r8s

A versién 1.7 deste programa encontrase instalada no Superdome (sd.cesga.es) e no SVG (svgd.cesga.es) no directorio:
/opt/cesgal/r8s

USO: Este programa pode executarse tanto en "batch" como en interactivo:

Interactivo (por defecto): /opt/cesga/r8s/bin/r8s -f datafile
Este comando le o ficheiro de datos e presenta un "prompt" & espera de comandos. "q" ou "quit" finalizar? o programa.

En batch: /opt/cesga/r8s/bin/r8s -b -f datafile > outfile
Este comando executara os comandos no ficheiro de datos, salvara a saida no ficheiro outfile e volvera ao "prompt" do
sistema operativo.

EMAM (Nova instalacion no SVG)

EMAN é un paquete de software completo para a construcién de modelos 3D desde un conxunto de imaxes de particulas
orientadas aleatoriamente. Esta técnica Usase tipicamente xunto imaxes de moléculas individuais obtidas usando
criomicroscopia electrénica. Esta técnica é capaz de determinar estruturas de particulas con resolucién subnanométrica
nun rango de 10-1000 nm.

A parte fundamental de EMAN ¢é a libreria ciéntifica de procesamentos de imaxes adecuada para o seu uso en Python.
EMAN tamén incorpora un nimero de ferramentas para o "Docking" de estruturas cristalinas (procedentes de difraccién
de raios X) en mapas de densidade de baixa resolucion.

Mais informacién podese encontrar en: http://ncmi.bcm.tmc.edu/homes/stevel/EMAN

EMAN é un paquete de software completo para a construcién de modelos 3D desde un conxunto de imaxes de particulas
orientadas aleatoriamente. Esta técnica Usase tipicamente xunto imaxes de moléculas individuais obtidas usando
criomicroscopia electrénica. Esta técnica é capaz de determinar estruturas de particulas con resolucién subnanométrica
nun rango de 10-1000 nm. A parte fundamental de EMAN ¢ a libreria ciéntifica de procesamentos de imaxes adecuada
para o seu uso en Python. EMAN tamén incorpora un niimero de ferramentas para o "Docking" de estruturas cristalinas
(procedentes de difraccién de raios X) en mapas de densidade de baixa resolucion.Mais informacién poédese encontrar en:
A version 1.7 desta aplicacion encéntrase instalada no SVG (svgd.cesga.es) no directorio: /opt/cesga/eman

Para o0 seu uso é necesario a execucidn do seguinte comando: source /opt/cesga/eman/eman.bashrc

NOTA: Actualmente s6 a version serie deste programa esté operativa ainda que se esta a traballar na versién paralela
deste programa.

GMP (Nova instalaciéon no Superdome)
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GMP é unha libreria gratuita en C/C++ para aritmética de precisidon arbitraria capaz de operar con enteiros con signo,
nameros racionais e nimeros de coma flotante. Non hai un limite practico na precision exceptuando o derivado da
memoria dispofiible na maquina onde GMP se executa. GMP presenta un rico conxunto de funciéns todas elas cun
interface regular.

As principais aplicacions nas que GMP pode ser usada son criptografia, seguridade en internet, investigacion en algebra
computacional, etc.

GMP foi desefiada coidadosamente para ser o mais rapida posible independentemente do tamafio dos operandos. A
velocidade é conseguida usando palabras decatas como tipo aritmético basico, algoritmos rapidos e codigos altamente
optimizados en ensamblador.

GMP ¢ a libreria "bignum" mais rapida actualmente o cal se reflicte sobre todo cando se incrementa o tamafio do
operando xa que GMP usa algoritmos mais rapidos asintoticamente.

Mais informacién sobre esta libreria pddese encontrar en: http://www.swox.com/gmp

Esta libreria encéntrase instalada no Superdome (sd.cesga.es) e no SVG (svgd.cesga.es):

Directorio instalacion Version
Superdome /opt/cesga/gmp 4.1.4
SVG Propia do sistema 4.1.2

No Superdome o directorio de instalacion presenta a seguinte arbore:
/opt/cesga/gmp/include Directorio dos ficheiros include
/opt/cesga/gmp/lib/hpux32 Version de 32bits
/opt/cesga/gmpl/lib/hpux64 Version de 64bits

Nota: GMP no Superdome foi compilada cos compiladores nativos de HP co que se recomenda o uso destes nas
aplicaciéns con GMP.

NAMD (Nova instalacién no hpc320)

NAMD é un cddigo de dinamica molecular paralelo desefiado para conseguir un alto rendemento na simulacion de
grandes sistemas biomoleculares.

A sUa programacion esti baseada en obxectos paralelos Charm++ (http://charm.cs.uiuc.edu) e escala ata centos de
procesadores en plataformas paralelas de alto rendemento e ata decenas de procesadores en clusters comdns con
gigabit ethernet.

NAMD utiliza o popular programa de gréaficos moleculares VMD (http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd) para a posta a
punto da simulacién asi como para a andlise das traxectorias, pero tamén é compatible con AMBER, CHARMM, e X-
PLOR.

Para mais informacion sobre esta aplicacion asi como acceder a FAQs e titoriais on-line consultar:
http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd

NAMD (version 2.6b1) actualmente s6 esta dispofiible no HPC320 (sc.cesga.es) no directorio: /opt/cesga/NAMD e a sGa
utilizacion soé require fixar a variable de contorno PATH adecuadamente mediante o comando: export
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PATH=/opt/cesga/NAMD/Tru64-Alpha-MPI-CC:$PATH

CVS (Nova instalacion no Superdome)

Concurrent Versions System é o sistema de control de versions dominante na actualidade non desenvolvemento
software no comercial.

Permite tanto a xestion do software de pequenos proxectos individuais como grandes proxectos distribuidos entre moitas
localizacions, grazas a sUa arquitectura cliente-servidor. Permite o acceso ao cédigo dende calquera parte a través de
Internet, evitando conflitos non desenvlovemento de software. CVS é empregado por cofiecidos proxectos de cédigo
aberto como Mocifa, GIMP, XEmacs, KDE, e GNOME.

Usuarios pontenciais: Todo tipo de usuarios de computacion que desenvolvan programas ou macros para outros
programas e necesiten unha xestion eficiente do codigo, tanto de forma individual como en colaboracions internacionais.

Mais Informacion: http://www.cvshome.org/

Instalada a versién 1.1.20 de CVS non Supedome (sd.cesga.es), no directorio: /opt/cesga/cvs-1.11.20

USO: Executar:

/opt/cesga/cvs-1.11.20/bin/cvs-1.11.20-HP [cvs-options] command [command-options-and-arguments]

Especificar --help para ver unha lista das opciéns e comandos

FFTW (Nova instalacion no Superdome, o HPC320 e 0 SVG)

FFTW é unha libreria de subrutinas C para calcular a transformada discreta de Fourier (DFT) nunha ou mais dimensiéns,
de tamafio arbitrario, tanto para datos reais como complexos.

Ademais, por ser gratuito, cremos que sera a libreria FFT que escollan a maioria das aplicaciéns.

Segundo algunhas probas realizadas polo fabricante en varias plataformas, o rendemento de FFTW é xeralmente
superior ao doutras librerias ou software para calcular a FFT, e é competitivo coas de pagamento. Ademais FFTW é
portable: 0 mesmo programa pédese executar en moitas arquitecturas sen modificacion.

A versioén 3.0.1 desta libreria encontrase instalada no Superdome (sd.cesga.es), no SVG (svgd.cesga.es) e no HPC320
(sc.cesga.es), nas tres maquinas no directorio: /opt/cesga/fftw-3.0.1

USO: Para utilizar esta libreria debe incluirse no cédigo fonte o ficheiro: /opt/cesga/fftw-3.0.1/include/fftw3.h (ou fftw3.f
dependendo da linguaxe de programacién do noso cédigo)

O programa debe ser linkado coa libreria libfftw3.a (-Ifftw3) que se encontra no seguinte directorio (para engadir coa
opcion -L)

Directorio libreria:
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Superdome /opt/cesga/fftw-3.0.1/lib (32 bits)
Superdome /opt/cesga/fftw-3.0.1/fftw3-64/lib (64 bits)
SVG e HPC320 /opt/cesga/fftw-3.0.1/lib

GRADS (Nova instalacion no SVG)

GrADS, Grid Analyse and Display System, é unha ferramenta interactiva usada para acceder, manipular e visualizar
datos de Ciencias da Terra. Acepta datos en diferentes formatos: binarios, GRIB, NetCDF ou HDF-SDS (Scientific Data
Sets).

GrADS usa un contorno 4D: lonxitude, latitude, nivel vertical e tempo. Interpreta datos maiados regulais, espaciados de
forma non linear, gausianos ou de resolucion variable. Vos datos de diferentes fontes decoten ser superpostos, ca
informacion espacial e temporal correcta. Permite ademais diferentes sistemas de visualizacion: graficos de lifias e
varras, contornos suavizados, vectores de vento, etc. Inclie ademais unha linguaxe de script para realizar anais mais
sofisticados, que engaden funcionalidades suficientes para facer anais en batch.

Mais Informacion: http://grads.iges.org/grads/

A versién 1.8sl11 instalouse non SVG (svgd.cesga.es) no direcorio: /opt/cesga/grads-1.8sl11/

USO: Diversos executables atdpanse no directorio: /opt/cesga/grads-1.8sl11/bin

LAMMPS (Nova instalacién no Superdome)

Molecular Dynamics Simulator.

LAMMPS pode correr en maquinas monoprocesador ou en paralelo utilizando técnicas de pase de mensaxes e unha
descomposicion do dominio de simulacién. O codigo esta desefiado para que poida ser doadamente modificado ou
engadirlle novas funcionalidades.

Distriblese como "open source" baixo os termos da licenza GPL.

Mais Informacion: http://www.cs.sandia.gov/~sjplimp/lammps.html

Instalouse a version 17Jan05 no Superdome (sd.cesga.es) no directorio: /opt/cesga/lammps-17Jan05

Os executables para a execucién paralela encéntranse no directorio: bin/ da aplicacién:
Imp_hpsuperdome.Mlib.32 (versién 32 bits)
Imp_hpsuperdome.Mlib.64 (versién 64 bits)

USO: mpirun -np < n_procesadoresw < executable > << ficheiro_entrada >.indent

O Manual pode consultarse en: /opt/cesga/lammps-17Jan05/doc/Manual.html (tamén version PDF)

NCARG (Nova version no SVG e nova instalacién no Superdome)

NCARG ¢ unha libreria grafica de representacion de datos cientificos.
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Usuarios habituais: Uso interno do CESGA, en proxectos de climatoloxia.

Usuarios potenciais: Usuarios que precisen representacions de datos cientificos en xeral, e datos meteoroléxicos,
climatoléxicos e resultados sobre coordenadas habitualmente utilizadas en meteoroloxia (planas, sigma, esféricas, etc).

Mais Informacion en: http://ngwww.ucar.edu/

Instalouse a version 4.4.0 no SVG (svgd.cesga.es) no directorio: /opt/cesga/ncarg-4.4.0 e a version 4.4.1 no Superdome
(sd.cesga.es) no directorio: /opt/cesga/ncarg-4.4.0.

Os executables da aplicacion encéntranse no directorio bin/ de ditos directorios.

NETCDF (Nova version no SD)

NetCDF e unha libreria para ou manexo do formato de datos estandar netCDF, utilizado por un gran namero de
paquetes graficos.

Usuarios habituais: Uso interno do CESGA, para o manexo de datos climaticos e do medio

Usuarios potenciais: Cientificos ou técnicos que xeren 0s seus propios resultados sobre ou VPP e desexen visualizalos
con ferramentas graficas nas slas propias maquinas.

A versién 3.6.0-p1 foi instalada non Superdome (sd.cesga.€) non directorio:
/opt/cesga/netcdf-3.6.0-p1l (version 32 bits)
/opt/cesga/netcdf-3.6.0-p1/hpux64/lib (versién 64 bits)

USO: para a utilizacion da libreria debe incluirse non noso programa ou ficheiro: include/netcdf.h. do directorio de
instalacién correspondente. O programa debe ser linkado coa libreria libnetcdf.a (-Inetcdf) que se atopa non directorio lib/
do directorio de instalacion.
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