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Palavras-chave
HPC computação alto desempenho

Dúvida (ou problema) (público)
Como submeter processos no Gaussian

Resposta (ou solução) (público)
Exemplo de job:

#!/bin/bash -v
#PBS -N gauss_job
#PBS -j oe
#PBS -l ncpus=1
#PBS -q short
g03root="/usr/local"
GAUSS_SCRDIR="/scratch/usuario/gauss"
export g09root GAUSS_SCRDIR
. $g09root/g09/bsd/g09.profile
cd /scratch/usuario/gauss
g09 test000.com


