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Scopul deplasarii: Vizita de lucru in Departamentul de Materiale al Universitatii din
Oxford, a avut ca scop:

- Definitivarea acordului de colaborare in cadrul CASTEP Development Group
(CDG) si validarea accesului la codul sursa al variantei academice si la sistemul
de dezvoltare si de control al versiunilor al CASTEP

- Intalnire cu Dr. Phil Hasnip si cu intregul grup de dezvoltatori activi ai
programului de calcul CASTEP, pentru a stabili strategia colaborarii in cadrul
CDG si pentru a definitiva planul de cercetare

- Participare la CASTEP Developer Workshop 2019

Activitati desfasurate:

CASTEP este un pachet de programe care utilizeaza teoria functionala a densitatji
(DFT), cu un set de baza folosind unde plane, pentru a calcula ab initio proprietatile
electronice ale solidelor cristaline, suprafetelor, moleculelor, lichidelor si a materialelor
amorfe. CASTEP permite oprtimizarea geometriei si dinamica moleculara in sisteme
supuse unor operatii de simetrie sau unor constrangeri, precum si calcularea unei mari
varietati de proprietati derivate ale configuratiei electronice. De interes principal pentru
grupul nostru este CASTEP-NMR, o extensie a CASTEP cu ajutorul careia se pot
simula spectrele de rezonanta magnetica nucleara in solide. Scopul principal al
CASTEP Developer Workshop a fost de a ne familiariza cu principiile de proiectare si
aspectele practice ale implementarii DFT in cadrul CASTEP si de a facilita dezvoltarea
de instrumente si extensii robuste de inalta calitate. Workshop-ul a constat din
prezentari si sesiuni practice care ne-au premis sa lucram alaturi de actualii
dezvoltatorii ai CASTEP. Subiectele abordate au fost:

- Principii de proiectare software

- Implementarea DFT in software

- Structura codului CASTEP

- Analiza figierelor de calcul

- CASTEP in paralel

- Modalitati moderne si specifice de testare si depanare a codului



Diversele subiecte au fost prezentate de catre dezvoltatorii CASTEP dintre care
amintim: Dr. Dominik Jochym (Rutherford Appleton Laboratory, STFC), Dr. Phil
Hasnip (Universitatea din York), Dr. Peter Byrne (Universitatea din York), Prof. Stewart
Clark (Universitatea din Durham), Prof. Keith Refson (Royal Holloway, Universitatea
din Londra). Acestia au fost prezenti si in timpul sesiunilor practice.

In paralel s-a desfasurat si CASTEP Training Workshop 2019, unde pe langa cei
mentionati au mai avut prezentari Dr. Albert Bartok-Partay (STFC Rutherford Appleton
Laboratory), Dr. Andrew Morris (University of Birmingham), Prof. Chris Pickard
(University of Cambridge), Dr. Simone Sturniolo (STFC Rutherford Appleton
Laboratory) si Prof. Jonathan Yates (University of Oxford). Prezentarile acestora s-au
axat in principal, pe descrierea practica la nivel de utilizator, a modalitatilor de calcul
ale diferitelor proprietati spectroscopice, cum ar fi spectre IR, Raman, RMN, EELS, un
ghid de utilizare a pseudopotentialelor si a functionalelor de schimb-corelare. S-au
prezentat de asemenea si utilitarele AIRSS si MagresView.

Beneficiile vizitei de lucru:

- Inchegarea colaborarii academice intre INCDTIM si CDG.

- Tn urma semnarii acordului de colaborare grupul nostru are acum acces la codul
sursa academic actual al programului CASTEP care va putea fi folosit si pentru
cercetare. Mentionam ca anterior INCDTIM avea o licenta pentru varianta CASTEP si
CASTEP-NMR integrate in programul Accelrys Materials Studio versiunea 5.5,
precum si la codul sursa doar pentru aceasta variantd comerciala din anul 2010. intre
timp aceste programe de calcul au evoluat in mod semnificativ, procesul de dezvoltare
al variantelor academice fiind unul continuu. Acordul actual gratuit ne garanteza
accesul la cea mai recenta versiune precum si la toate variantele viitoare ale codului
de calcul, in cadrul, acum, Biovia Materials Studio, acestea fiind contra cost.

- Familiarizare cu Mercurial, sistemul de dezvoltare si de control al versiunilor al
CASTEP, precum si cu platforma BitBucket unde este actualmente intretinut si
dezvoltat.

- Compilarea cu succes a CASTEP, atat varianta seriala cat si cea paralela, folosind,
in aceasta etapa, compilatorul gfortran si OpenMPI. Vizam in continuare compilarea
utilizand Intel Fortran si librariile Intel MKL (Math Kernel Library).

- Din multitudinea de directii de dezvoltare si idei de imbunatatire si optimizare a
CASTEP, in ceea ce ne priveste, ne-am ales ca domeniu de studiu in prioada imediat
urmatoare, dezvoltarea unor rutine sau utilitare care sa faciliteze interfatarea dintre
CASTEP si LiquidLib, o librarie de utilitare pentru analiza simularilor de dinamica
moleculara clasica si ab initio in lichid cu aplicatii in experimente de impragstiere a
neutronilor.



