Uso eficiente de Gaussian03: g03mem
- Modificado (29.12.2005)

Mandar trabajos de Gaussian03 a cola de ejecucién en los servidores de calculo del CESGA supone realizar una
estimacion mas o0 menos precisa de los recursos que se van a utilizar. El script g03mem da una estimacion aproximada
de los recursos requeridos por un trabajo de Gaussian 03 en concreto.

La sintaxis de este comando es:
g03mem fichero_de_input

Este script calcula el nimero de bases y da una estimacion de CPU/memoria/disco requeridos para la ejecucion con
diferentes algoritmos. Adicionalmente cuando encuentra la palabra clave freq dentro de la ruta del trabajo ejecuta la
utilidad fregmem adecuadamente.

Ejemplo:

g03mem /opt/cesga/g03/tests/com/test135.com

Este script est4 en fase experimental y existen casos aun no soportados (oniom, force ...). Adicionalmente no es
descartable la presencia de bugs por lo que si se encuentra algin comportamiento erréneo asi como para cualquier
sugerencia al respecto, por favor comuniquenoslo a
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