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Développement logiciel

Codes développés en collaboration avec d’autres laboratoires :

Full-CI : CASTORE
Relativité : EPCISO, DIRAC
DFTB (groupe MAD) : DeMon
DFT/CI : Contribution à Molpro

Codes développés exclusivement au laboratoire :

MR-CI : CASDI
MR-CI en orbitales localisées : EXSCI, DOLO, LocCASSCF
QMC : QMC=Chem
Localisation de paires d’électrons : EPLF
Environnement de développement Fortran : IRPF90
Nos codes sont utilisés à l’extérieur : ENS Lyon, CEMES,
Seville, Strasbourg, Barcelone, Tarragone, Bologne, Caen,
Paris VI, Rennes, Lille, Ferrare, Valence, Cuernavaca =⇒
Valorisation
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Développement logiciel
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Codes développés exclusivement au laboratoire :

MR-CI : CASDI
MR-CI en orbitales localisées : EXSCI, DOLO, LocCASSCF
QMC : QMC=Chem
Localisation de paires d’électrons : EPLF
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Relativité : EPCISO, DIRAC
DFTB (groupe MAD) : DeMon
DFT/CI : Contribution à Molpro
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Codes développés exclusivement au laboratoire :

MR-CI : CASDI
MR-CI en orbitales localisées : EXSCI, DOLO, LocCASSCF
QMC : QMC=Chem
Localisation de paires d’électrons : EPLF
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Codes développés en collaboration avec d’autres laboratoires :

Full-CI : CASTORE
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Développement logiciel
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Valorisation

Optimisation des programmes (accélération, réduction de
mémoire, . . .)

Parallélisation (éventuellement massive)

Portabilité

Adaptation aux grilles de calcul

Simplification des inputs, outils graphiques, etc.

Interopérabilité (communication des codes avec les grands
programmes de chimie quantique)

Diffusion des programmes (sites web, réunions (Nov 2008),
TPs)
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Interopérabilité des logiciels

Il faut que tous ces logiciels puissent interagir

entre eux

avec d’autres logiciels (Dalton, GAMESS, Molcas, Columbus,
. . . )

=⇒ Q5Cost : Projet européen COST-D37

un format standard pour les données des calculs post-HF

Géométrie
Base Atomique
Orbitales atomiques/moléculaires
Intégrales atomiques/moléculaires
Expansion en déterminants

version 1.0 de la bibliothèque I/O Fortran publiée en Juillet
2008
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Intégrales atomiques/moléculaires
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Interfaces graphiques

Construction pas à pas d’orbitales locales :
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Interfaces graphiques

Interface utilisateur simple pour QMC=Chem
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Diffusion des programmes

IRPF90 et EPLF sur SourceForge
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Diffusion des programmes

Préparation d’un serveur web pour la diffusion des logiciels.

Partenariat industriel (ASA, jeune entreprise innovante) pour
la partie interface graphique, packaging et ”QMC on demand”
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Calculs sur grille

3 Projets européens soumis à EU-FP7 :

ROSCOE : Construction d’un specialized service center pour
la chimie théorique sur la grille EGEE-EGI (CERN)

Assistance aux utilisateurs
Développement logiciel et architecture
Diffusion de la culture de grille
Applications scientifiques

HIPEG :

Adaptation de logiciels à la grille
Développement d’outils informatiques pour la grille

SCHEMA :

Standardisation Q5Cost
Extension de Q5Cost à la dynamique quantique
Extension de Q5Cost à la DFT
Lieu de discussion entre développeurs
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