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VII. YOKSEK BASARIMLI HESAPLAMA VE PARALEL PROGRAMLAMA YAZ OKULU PROGRAMI
(11 = 22 Haziran 2012)

En son 09.05.2012 tarihinde giincellenmig olup nihai programda degisiklik yapilabilir.

Temel Linux Egitimi Programi
(11 Haziran 2012, ITU Siileyman Demirel Kongre Merkezi - SDKM)

Dider calistaylarda ihtiyag duyulacak temel Linux bilgisinin verilecegi egitimleri icermektedir. Katilimcilarin her birine bilgisayar
basinda teorik ve pratik bilgiler verilerek temel Linux bilgileri pekistirilecektir. Ayrica, editim sonunda katihimcilann yiiksek
basanimli hesaplama sistemlerini kullanabilmeleri icin gerekli minimum bilgi ve beceri diizeyine ulagmalar beklenmektedir.

11 Haziran 2012

?glg Temel Linux Egitimi |
1?33 KahveArasi
1;23 Temel Linux Egitimi |
gig OgleYemegi
Eﬁ Temel Linux Egitimi I
12;8 KahveArasi
13[3)3 Temel Linux Egitimi IV
Egitmenler

Ar.Gor. C. Ahmet MERCAN c.ahmet.mercan(at)be.itu.edu.tr ITU Biliim Enstitiisi Temel Linux Egitimi

REE ST U suha.tuna(at)be.itu.edu.tr IT0 Biligim Enstittisi~~ Temel Linux Egitimi

Temel Linux Egitimi Programi Igerigi

. Linux dagitimlari nelerdir?

. Cekirdek (kernel) nedir?

. Redhat linux stirimu hakkinda

. Linuxta kullanici, root kavramlar

. Linuxta dosya yapisi nasildir? Dosya haklari ne demek?
. Login iglemi nasil olur?

. Temel linux komutlari:

cp, Is, cd, rm, rmdir
scp, ssh (rsh, telnet, ftp)




Dosya isleme programlari (Editérler), nano editori

Konsol nedir? Terminal kavramlar?

Linuxta uzaktaki makineye erisim ve dosya/dizin aktarimi nasil yapilir?
Linuxta uzaktaki makineden goriintii alma nasil yapilir?



MPlile Dagitik Bellek Programlama Galigtayl Programi
(12-20 Haziran 2012, ITU Siileyman Demirel Kongre Merkezi - SDKM)

Katiimcilarin dagitik bellek mimarisindeki hesaplama sunuculari ile tek bir sunucu Gzerinde yapiimasi
mumkiin olmayan hesaplamalari yapmasina imkan saglayan MPI kiitliphanesi ile dagitik bellek mimarili
programramlama bilgi ve becerisini hem teorik ve uygulamali olarak arttirmalar hedeflenmektedir.

12 Haziran 13 Haziran 14 Haziran 15 Haziran 18 Haziran 19 Haziran 20 Haziran
2012 2012 2012 2012 2012 2012 2012
MPI-2 + MPI .
09:15 - MP! Noktadan 1y 1oy tiret Veri | Proje | (PDE, Ist | Paralel Girgi/ |08 (FOX Ve
. Acilig, HPC | HPC Il Noktaya : . Canon
10:45 Tip. | denklemi) Gikti .
Haberlesme Il . Algoritmalari)
Fonksiyonlari
1101: 4050 KahveArasi KahveArasi KahveArasi KahveArasi KahveArasi KahveArasi KahveArasi
MPI Odev
11:00 - MP1 Noktadan 1 1oy firet veri | Proje (Kod Cozim | Proje Il (Kod
) HPC Il HPC IV Noktaya .
12:30 Tip. Il yazimi) MPI yazimi)
Haberlegsme IV .
Uygulama&Proje
1125325' OgleYomeli | OgleYemegi | OgleYemei | OfieYemesi | OfleYemedi | OfleYemedi | OgieYemesi
13:45- | Neden Yiksek | M@ GISIVe | yorroni |MPI Sanal Topoloj|  Proje | (Kod | 1O | proie il (Kod
15:15 Basarim? Noktadan Noktaya Haberlesme | | yazimi) Analizi, Intel yazimi)
) ' Haberlesme | Trace Analyzer
115&1350' KahveArasi KahveArasi KahveArasi KahveArasi KahveArasi KahveArasi KahveArasi
15:30 - Pro raar:ifrlna a MPII\ISIStI;taadan MPI Uygulamalari | MPI Sanal Topoloji Proje | (Gdziim) Performans Proje Il (Coziim)
17:00 gramiamay Y ve Il & Graph Topoloji| ' = Analizi;, TAU |
Girig Haberlesme |l
17:15- Hosgeldiniz
18:30 Kokteyli
Egitmenler
Prof.Dr. M. Serdar CELEBI mscelebi(at) itu.edu.tr UHeM Acllis/Temel YBH Kavramlari
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iTU Biligim Enstitiisii
ITU Bilisim Enstitiisii

ITU Biligim Enstitiisii

MP! ile Dagitik Bellek Programlama Calistay! igerigi

Yiiksek Baganmli Hesaplama (YBH) I-I :
Yiksek Basarmli Hesaplama (YBH) nedir?
UYBMH'de mevcut bilgisayar yapisi
Sistemlere nasil erisiriz?

Is teslimi nasil yapilir ?
Login Siireci

Mevcut Yaziimlar
Neden Yiiksek Bagarim? :

Paralel programlamaya ihtiya¢ duyulma nedenleri
Yiksek basarimli hesaplama kaynaklarina gereksinim nedenleri

Temel YBH Sistemleri
Temel YBH Sistemleri
MPI Programlama
MPI Programlama
MPI — Programlama
MPI - PDE Uygulamalar
Profile Araglari




Paralel Programlamaya Girig

. Paralel programlama nedir?
. Dagrtik ve ortak paylasim bellekli mimariler
. Paralel hesaplama modelleri
Yiiksek Baganmli Hesaplama (YBH) Ill-IV :
. Linux ortamindaki dosya editorleri
. Kod derleme (Compiling)
. Make komutu makefile dosyasi

. Hata ayiklama (Debug)
MPI'a Girig ve MPI Noktadan Noktaya Haberlegme I-IV :

. Dagitik hesaplama programlama ve temellerine giris

. MPIl'a giris

. Basit MPI tabanl algoritmalar

. Noktadan noktaya génderme ve alma kavramlari ve drnekleri (uygulamali)
MPI Toplu Haberlegme I-1l ve MPI Uygulamalar I-II :

] MPI “da toplu iletisim (collective communication) yontemleri

. Toplu haberlesme uygulamalar

MPI Tiretilmig Veri Tipi I-Il
. Taretilmig veri tiplerine (derived data types) dayali MPI programlama
MPI Sanal Topoloji I-II:

J Haberlesme diinyasi (communication world) kavrami
. Sanal kartezyen topoloji yardimiyla MPI programlama
. Sanal graph topoloji yardimiyla MPI programlama
Proje 1 -l(Kismi Diferansiyel Denklemler) :
. Kismi Diferansiyeller ve uygulama alanlarinin anlatimi
. Ornek kismi diferansiyel denklemler
. Laplace diferansiyel denklemi ve 1si denklemi
. Ornek Uygulamanin anlatimasi
Proje 1-1l (Kismi Diferansiyel Denklemler) :
. Sonlu farklar yontemi ile 1s1 denkleminin ayriklastinimasi
. Sinir kosullarinin tanimlanmasi
. Seri kod yazilmasi ve uygulama
Proje 1-lIl (Kismi Diferansiyel Denklemler) :
. Kodun paralellestirilmesi
. Tiretilmig veri tiplerinin, sanal topolojinin ve gruplamanin uygulama igin kullanimi
. Hayalet hiicre kavrami
. Uygulama
Proje 1-IV (Kismi Diferansiyel Denklemler) :
. Ornek kodlarin incelenmesi, uygulama
. Soru - cevaplar

MPI-2

. MPI-2 6zellikleri

. Paralel girdi/cikti fonksiyonlar (parallel /0)

. Uzaktaki hafizaya erisim (remote memory access)

. MPI'da dinamik siire¢ yénetimi (dynamic process management)
MPI Odev Coziimil
Performans Analizi: Intel Trace Analyzer

. Analiz Terminolojisi (Profiling ve Tracing)



. MPI Programlarinin Analizi Nasil Yapilir?
. Intel Trace Analyzer icin MPI Programi Derlenmesi ve Calistinimasi (Uygulamali)

. Intel Trace Analyzer Arayuziinin Kullanimi (Uygulamali)
Performans Analizi:, TAU

. TAU Analiz Araglarinin Kullanimi

. MPI Programlarinin TAU ile Performans Analizi

. TAU ile MPI Program Analizi igin Veri Toplama (Uygulamal)

. TAU Gorsellestirme Araglarinin Kullanimi (Uygulamali)
Proje 2 —I (Matris-Matris carpim algoritmalari) :

. Matris-matris ¢carpiminin uygulama alanlarinin anlatimi

. Matris-matris carpimini ile ilgili érnekler

. Canon algoritmasi hakkinda bilgi

. Fox algoritmasi hakkinda bilgi
Proje 2-Il (Matris-Matris ¢arpim algoritmalan) :

. Canon algoritmasinin seri kodunun yazilmasi

. Fox algoritmasinin seri kodunun yaziimasi
Proje 2-IIl (Matris-Matris ¢arpim algoritmalar :

. Canon algoritmasinin paralellestirilmesi

. Fox algoritmasinin paralellestiriimesi

Proje 2-IV (Matris-Matris garpim algoritmalar) :
. Ornek uygulamalar



OpenMP ile Ortak Paylagimh Bellek Programlama Galigtayr Programi
(12-22 Haziran 2012, ITU Siileyman Demirel Kongre Merkezi - SDKM)

Katiimcilarin, ortak paylagimli mimari programlama ile ¢ok cekirdekli/islemcili sunucular tizerindeki tim
cekirdekleri/islemcileri kullanacak sekilde programlama yapmasina imkan veren OpenMP programlama bilgisinin ve
becerisinin teorik ve uygulamali olarak gelistirilmesi hedeflenmektedir.

12 Haziran 2012 13 Haziran 2012 21 Haziran 2012 22 Haziran 2012
09:15- o OpenMP Uyg.&0dev
10:45 Acilig, HPC | HPC Il SMP'ye Girig Coziim.
112:_%%' KahveArasi KahveArasi KahveArasi KahveArasi
11:00- L OpenMP Analizi, Intel
12:30 HPC I HPC IV OpenMPye Giris | Amplifier & Inspector
2| OgleYemegi OleYemei OgleYemei OjleYemeg
13:45- " . OpenMP-+MPI

? _ |
15:15 Neden Yiiksek Bagarm? OpenMP'ye Girig Il orogramlama
1155:_13%_ KahveArasi - KahveArasi KahveAras|
15:30- | Paralel Programlamaya . OpenMP & MPI Prog.
17:00 Girig OpenMP Uyg.&Proje Uygulamalari
17:15- - _
18:30 Hosgeldiniz Kokteyli
Egitmenler

Prof.Dr. M. Serdar CELEB mscelebi(at) itu.edu.tr UHeM Acilis/Temel YBH Kavramlari

Ar.Gor C. Ahmet MERCAN  ¢c.ahmet.mercan(at)be.itu.edutr  iTU Bilisim Enstittisi Temel YBH Sistemleri
Temel YBH Sistemleri
OpenMP Programlama
Ar.Gor. Berk ONAT berk.onat(at)be.itu.edu.tr iTU Biligim Enstittist OpenMP Programlama

Ar.Gor. Siiha Tuna suha.tuna(at)be.itu.edu.tr

OpenMP ile Ortak Paylagimh Bellek Programlama Caligtay! Igerigi

SMP'ye Girig

. Ortak Paylagimli Hesaplama Mimarisi

. Ortak Paylagimli Mimari Uzerinde Programlamaya Giris

. Otomatik Paralellestirme (Uygulamali)
OpenMP’ye Girig |

. OpenMP Kod Yapisi

. OpenMP Direktiflerinin (Work sharing regions, parallel regions) Kullanimlari (Uygulamali)
OpenMP'ye Girig Il

*  OpenMP'de Senkronizasyon ve Bariyer Yapisi

»  Senkronizasyon ve Bariyer Direktiflerinin Kullanimi (Uygulamali)

e (OpenMP icin Tehlikeli Bolgeler ve Yapilmasi Gerekenler (Uygulamali)
OpenMP Uygulamalan ve Proje

. OpenMP Program Uygulamalari (Uygulamali)

. OpenMP Odevi



OpenMP Uygulamalan ve Odev Goziimii
. OpenMP Program Uygulamalarinin Cozimi (Uygulamali)
. OpenMP Odev Cézimii (Uygulamali)

OpenMP Analizi, Intel Amplifier & Inspector

. OpenMP Programlarinin Analizi Nasil Yapilir?
. Intel Inspector Analiz Aracinin Kullanimi (Uygulamali)
. Intel Amplifier Analiz Aracinin Kullanimi (Uygulamali)

. OpenMP Program Optimizasyonu igin Yapilmasi Gerekenler
OpenMP+MPI programlama

. Modeller, avantajlar & dezavantajlari
OpenMP+MPI Prog. Uygulamalari

. OpenMP-+MPI Program Uygulamalar (Uygulamali)

. Omnek Program Performanslar



Hesaplamali Kimya Galigtay! Programi
(13-15 Haziran 2012, ITU Biligim Enstitiisi 4. kat lab)

Bu yilki calistay stiresince yaygin olarak kullanilan Gaussian09, Amber, Molpro,Turbomole programlarinin

Yiksek Basarimli sistemler tizerinde ¢esitli uygulamalarla katilimcilanin bilgi ve beceri seviyelerinin yiikseltimesi

hedeflenmektedir.

13 Haziran 2012 14 Haziran 2012 15 Haziran 2012
9:15-10:15 Hesaplamali Kimyaya Girig Amber kuvvet alanlarinin Turbomole |
10:15-10:30 Kahve Arasi tanritiimasi
10:30 — 10:45 Gaussian09 Uygulamalari |
10:45—11:00 (Biomolekuller) Kahve Arasi Kahve Arasi
11:00-12:00 Amber i¢in gerekli Turbomole |l
12:00 12:30 Ogle Yemegi dosyalarinin olusturulmasi
12:30 13:15 Ogle Yemegi 0gle Yemegi
13:15-13:45 Gaussian09 Uygulamalari I
13:45-14:15 (Biomolekuller) Amber ile minimizasyon Molpro |
14:15—-14:30 Kahve Arasi
14:30 -15:15 Gaussian09
15:15-15:30 Metal Katalizor Varliginda Kahve Arasi Kahve Arasi
15:30 — 15:45 Uygulamalar | Amber ile simiilasyon ve Molpro Il
15:45-16:00 sonuglarin analizi |
16:00 —16:15 Ara
16:15—16:30 Gaussian09
16:30 — 16:45 Metal Katalizor Varliginda
16:45-17:00 Uygulamalar Il Ara Ara
17:00-17:15 Amber ile similasyon ve Molpro Il
17:15-17:30 sonuglarin analizi Il
17:30-17:45 Sorular ve Tartigmalar
17:45-18:00
Egitmenler

Prof.Dr. Mine YURTSEVER ~ mine(at)itu.edu.tr
Yrd.Dog.Dr F. Aylin KONUKLARkonuklar(at)itu.edu.tr
Dog.Dr Nurcan TUZUN ~ nurcant(at)itu.edu.tr

Yrd.Dog.Dr. Bilent BALTA

ITU Kimya Bélimii
ITU Biligim Enstitlsii

ITU Kimya Bélimii

bbalta(at)itu.edu.tr ITU Molekiiler Biyoloji ve Genetik Bélimii

Hesaplamali Kimya Calistay: icerigi

Hesaplamali Kimyaya Girig

. Hesaplamali kimya nedir? Hangi alanlarda kullanilir.

Gaussian09 Uygulamalari Il

. Gaussian09'un biomolekiiller tzerinde kullaniimasi
Gaussian09 Metal Katalizér Varliginda Uygulamalar I-Il
. Metal katalizér varliginda Gaussian09°un kullanimi

Hesaplamali Kimyaya Girig
Gaussian09 Uygulamalari

Gaussian09 Uygulamalar



Amber ve Uygulamalari

TURBOMOLE:
MOLPRO:

Amber kuvvet alanlarinin tanitiimasi

Amber kullanimi igin gerekli baslangi¢ dosyalarinin olusturulmasi
Amber kullanilarak minimizasyon gerceklestirilmesi

Amber kullanilarak similasyon gerceklestirilmesi

Amber ile yapilmig bir similasyonun sonuglarinin analiz ediimesi

Turbomole'un genel dzellikleri

Turbomole inputunun hazirlanmasi

RI-DFT, RI-MP2 ve RI-CC2 metotlari ile geometri optimizasyonlari
SCS-MP2 ile counterpoise corrected geometri optimizasyonlari

Molpro'nun genel dzellikleri

Molpro inputunun hazirlanmasi

Dimerler icin potansiyel enerji enerji yiizeylerinin olusturulmasi

HF, MP2, CCSD(T) ve B3LYP-D metotlari ile Supermolekuler etkilesim enerji (interaction

energy) hesaplamalar

DFT-SAPT (Symmetry adapted perturbation theory) ile etkilesim enerji hesaplamalari



Hesaplamali Nano Bilim Galigtayi Programi

(18-20 Haziran 2012, iTU Biligim Enstitisti 4. kat lab)

Hesaplamali Nanobilim Calistayinda katilimcilara elektronik yapi teorisinin malzeme tasariminda nasil kullanilabilecegini
ogretmeyi hedeflemekteyiz. Calistay siirecinde, VASP, Siesta ve Quantum Espresso gibi elektronik yapi programlari ile

cesitli uygulamalar yapilacaktir.

18 Haziran 2012 19 Haziran 2012 20 Haziran 2012
9:15—10:15 Temel DFT bilgisi VASPa Girig SIESTA ve TRANSIESTA'ya Girig
10:15—10:30
10:30—10:45 Kahve Arasi Kahve Arasi
10:45—11:00 Kahve Arasl VASP'in Uygulama SIESTA ve TRANSIESTA'in
11:00 - 12:00 Quantum Espresso’ya ] Alanlar Uyqulama Alanlan
12:00 — 12:30 Girig Ogle Yemegi Ogle Yemegi
12:30 — 13:15 Ogle Yemegi
13:15-13:45 Vasp Uygulamalari | SIESTA ve TRANSIESTA
13:45-14:15 Quantum Espresso Uygulamalari |
14:15-14:30 Uygulama |
14:30 - 15:15
15:15-15:30 Kahve Arasi Kahve Arasi Kahve Arasi
15:30 — 15:45 Quantum Espresso Vasp Uygulamalari Il SIESTA ve TRANSIESTA
15:45 — 16:00 Uygulama I Uygulamalari Il
16:00 — 16:15
16:15—-16:30
16:30 — 16:45
16:45-17:00

Egitmenler

Dog. Dr. Savas BERBER

Dr. H. Hakan GUREL

Dr. Mehmet Topsakal

Ongun Ozgelik

Temel DFT bilgisi

savasberber(at)gyte.edu.tr

gurelh(at)unam.bilkent.edu.tr

metokal(at)gmail.com

ongunozcelik(at)gmail.com

Gebze Yiiksek Teknoloji
Enstitiist Fizik Bolimi
Bilkent Universitesi Malzeme
Bilimi ve Nano Teknoloji
Enstitiisii (UNAM)
Bilkent Universitesi Malzeme
Bilimi ve Nano Teknoloji
Enstitlisii (UNAM)
Bilkent Universitesi Malzeme
Bilimi ve Nano Teknoloji
Enstitiisii (UNAM)

Hesaplamali Nano Bilim Galigtay! Igerigi

. DFT'nin temelleri ve kavramlar izerine agiklamalar
Quantum Espresso’ya Girig
. Quantum Espresso’nun kullanim alanlari ve temel zellikleri
Quantum Espresso Uygulama |-l

DFT/Quantum Espresso

VVASP/Siesta/Transiesta

VVASP/Siesta/Transiesta

VVASP/Siesta/Transiesta




. Quantum Espresso ile uygulamalar

VASP'a Girig

e VASP kodunun tanitimi.

Lisansin elde edilmesi,

Wehb sayfasi, kullanici forumu,

Kodun ozellikleri, yapisi,

UYBHM de kurulumu, “parallel scaling” performansi,

VASP input-output dosyalarini olusturmak veya gorinttlemek icin P4VASP, VESTA,
XCRYSTAL gibi yardimci programlarin tanitim.

VASP'in Uygulama Alanlari
Bilkent-UNAM kullanicilari olarak UYBHM de VASP programini kullanarak yayinladigimiz makalelerden
ornekler verilerek katiimcilara VASP ile neleri hesaplayabilecekleri hakkinda bilgi verilecek.

VASP uygulamalari I-Il

VASP input dosyalarini tanima ve ilk hesabi verme. Daha sonrasinda olusan output dosyalarini
inceleme.

Silicene (graphene in silisyum atomlarindan olusan hali) malzemesi icin gerekli input dosyalarini
hazirlama ve ideal lattice vektorind bulma.

Silicene malzemesi igin Density of States (DOS) hesabi yapma.

Silicene malzemesi icin “band structure” hesabi yapma.

Silicene malzemesi i¢in phonon hesabi yapma.

Silicene malzemesi icin HSEO6 ve G\W hesabi vermek icin gerekli input dosyalarinin olugturulmasi.
VASP ile ilgili érnekler

SIESTA ve TRANSIESTA'a Girig

SIESTA ve TranSIESTA kodlarinin tanitimi.

Open-source olan SIESTA ve TranSIESTA kodlarinin elde edilmesi,

Web sayfasi, kullanici forumu, potansiyellerinin adresi,

Kodun ozellikleri, yapis,

VASP ile SIESTA arasindaki farkliliklar, avantaj ve dezavantajlar.

UYBHM de kurulumu, “parallel scaling” performansi,

TranSIESTA igin teorik onbilgi,

Input-output dosyalarini olusturmak veya gériintilemek icin GDIS, VESTA, JMOL gibi yardimci
programlarin tanrtim.

SIESTA ve TRANSIESTA'nin Uygulama Alanlari

Bilkent-UNAM kullanicilari olarak UYBHM de SIESTA ve TranSIESTA programini kullanarak yayinladigimiz
makalelerden ornekler verilerek katiimcilara bu programlar ile neleri hesaplayabilecekleri hakkinda bilgi
verilecek.

SIESTA ve TranSIESTA uygulamalan I-Il

SIESTA input dosyalarini tanima ve ilk hesabi verme.
Graphene malzemesi icin gerekli input dosyalarini hazirlama ve ideal lattice vektoriind bulma.
Graphene malzemesi icin Density of States (DOS) hesabi yapma.



e (Graphene malzemesi icin “band structure” hesabi yapma.

e (Graphene nanoserit olusturma ve olusturdugumuz nanoserit igin TranSIESTA programi kullanarak
“conductance” ve “current-voltage (I-V)” hesaplarinin yapilmasi.

e SIESTA ve TranSIESTA ile ilgili 6rnekler.



