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Kto moze korzystac z PL-Gridu?

 Uzytkownikiem PL-Gridu moze zostac kazda osoba
prowadzgca dziatalnos¢ naukowg, zwigzang z
uczelnig lub instytutem naukowym w Polsce.

e Jeslijest zarejestrowana w bazie "Ludzie nauki"
prowadzonej przez Osrodek Przetwarzania
Informacji - OPl - wystarczy, ze podczas rejestracji
poda swoj numer.

e Jesli osoba nie posiada wtasnego numeru OPl musi
wskaza¢ numer OPIl osoby, petnigcej role opiekuna
naukowego.
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Regulamin

 Z konta dostepowego do infrastruktury ma prawo
korzystac¢ wytgcznie wtasciciel tego konta.

e Zabronione jest udostepnianie konta osobom trzecim.

 Uzytkownik jest zobowigzany nalezycie zabezpieczy¢ ‘
swoje konto oraz inne dane stuzgce do autoryzacji
przed niepowotanym dostepem

 Uzytkownik jest uprawniony do korzystania z zasobow
infrastruktury PL-Grid jedynie w celu wykonywania
obliczen oraz przechowywania danych zgodnie z
zadeklarowanym tematem badan.
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Regulamin (c.d.)

e Zabrania sie wykorzystywania zasobow niezgodnie z
prawem oraz wszelkich dziatan umyslnych, ktore moga
zaktocic poprawne funkcjonowanie infrastruktury.

* Projekt PL-Grid nie ponosi odpowiedzialnosci za
wadliwe dziatanie infrastruktury, poprawnosc¢ wynikow ‘
obliczen oraz ewentualne szkody powstate w wyniku
wykorzystania zasobow projektu.

 Uzytkownik jest zobligowany do zatgczenia informacji o
wykorzystaniu infrastruktury PL-Grid w publikacjach,
ktore powstaty w oparciu o wyniki uzyskane przy
uzyciu tej infrastruktury.

UNIA EUROPEJSKA ** %
IGNONS?D(V)VSEE:(NAA EUROPEJSKI FUNDUSZ ': :'
NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI RO. JU REGIONALNEGO * ok




Regulamin (c.d.)

Akceptacja catego regulaminu jest konieczna do
uzyskania konta w infrastrukturze PL-Grid.

Regulamin uytkownika Infrastruktury PL-Grid wersja 1.0

1. UZYTHOWRICY INFRASTRUKTUR'Y PL-GRID

» Lzythownikiem infrastrultury PL-Grid moze byé kazda osoba prowadzaca badania naukowe, Zwigzana z jednosthg naukows w rozumieniu ustawy z dnia 8

pazdziernika 2004 r. o zasadach finansowania nauki.
2. DOSTEP DO INFRASTRUKTURY PL-GRID

» Dostep do infrastruktury odbywa sie poprzez ustugi dostepowe, ktorych adresy sieciowe uzythownik otrzyma po rejestracii.

» Z honta dostepowege do infrastruktury ma prawo kerzystac wiylgcznie wiasciciel tego konta. Zabronione jest udostepnianie konta csobom trzecim.

# Lzythownik jest zobowigzany nalezycie zabezpieczyd swaoje korto oraz inne dane stuzgce do autoryzaci przed niepowotanym dostepem m.in. przez stosowanie
trudnych do odgadniecia haset, odpowiednich praw dostepu oraz szyfrowania.

3. WYKORZYSTANE ZASOBOW INFRASTRUKTURY PL-GRID

# Lzytkownik jest uprawniony do korzystania z zasobéw infrastruktury PL-Grid jedynie w celu wykonywania obliczen oraz przechowywania danych zgodnie z
zadeklarowarym tematem badan.

» Zahrania sig wykorzystywania zasohdw niezgodnie z prawem oraz wszelkich dziatan umysginych, ktdre moga zaktocic poprawne funkcjonowanie infrastruktury
PL-Grid.
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Dostep do zasobow infrastruktury kontrolowany jest poprzez system grantow.

e Kazdemu uzytkownikowi przystguje
odnawialny grant osobisty (1000 ,rdzenio —
godzin” obliczen, 40 GB) udzielany na 6

miesiecy.
e Aktywacja grantu osobistego 1000 rdzenio-godzin =
przeprowadzana jest automatycznie. = 1000 godzin obliczef na 1 rdzeniu =

e Wieksza ilo$¢ zasobdw moze by¢ = 1 godzina obliczen na 1000 rdzeniach

wykorzystywana przez uzyskanie grantu
wiasciwego.

e Zuzycie zasobow mozna sprawdzi¢ w
zaktadce Accounting w Portalu PL-Grid

Doktadny opis w podreczniku uzytkownika
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Zatozenie konta

ps://portal.plgrid.

| PORTA.L
PL-Grid

Strona gtéwna Podrecznik uzytkownika Helpdesk PL-Grid

Logowanie i rejestracja ./ Ogtoszenia
Login Whpisy
Hasto Nowe funkcjonalnosci: zespoly uzytkownikéw, granty i bazy danych
| Ogdlne

W ostatnim czasie wprowadzilismy trzy nowe wazne funkcjonalnosci.
Sloa i N Zespoly Uzytkownikow stuzg do tworzenia grup uzytkownikéw w celu wspétdzielenia zasobéw oferowanych
w PL-Grid. Obecnie istnienie zespotdw pozwala na wspétdzielenie plikéw na klastrze oraz wnioskowanie o
granty obliczeniowe. W niedalekiej przysztosci udostepnimy tez "katalogi domowe" dla zespotéw. Instrukcje
tworzenia zespotu i zarzadzania cztonkostwem mozna znalez¢ w dokumencie [1] w sekc;ji 5.3.1

Granty Obliczeniowe umozliwiajg wyspecyfikowanie i negocjowanie zapotrzebowania na zasoby

nhlir7aninwa i namiaA macnwwa ktAra nactannia iact Anctarrzana nrzaz Pl _(Grid K avdv alchnaamvu nivtlenamile
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Zatozenie

Logowanie i rejestracja

Prosze uzupeinié ponizszy formularz rejestracyjny (wszystkie pola s3 wymagane)

Irnig
Nazwiska

Lagin
plg ]
Obywatelstwo

& palskie

o inng

Pesel

Adres e-mail

Adres e-mail ponownie
Nurnier telefonu

Hasta

Hasto ponownie

g'iv'[_t e Ii

Tekst kantralny

Imier obrazek | g

Typ rejestracji
w Uiytkownik &

 Pracounik b

 Szkolenie Y

Logowanie i rejestracja

Typ OPI ) http: fhwww.opi.org plf
Posiadam wiasny numer w bazie OPI
o @ Jestem podopiecznym osoby zZarejestrowang] w bazie
OPl

Mr OPI opiekuna

Imig | nazwisko opiekuna

Organizacia
\9}.
Strona VWWY organizacji
Dziedzina nauki
nauki chemiczne =l

Temat badan

Prosze uzupehnic ponizszy formularz uzytkownika (wszystkie pola sg wymagane)

Hasto nie moze zawiera€ nazwy
uzytkownika, musi zawierac
minimum 10 znakow, co najmnigj
jedng duzg litere i co najmniej jedng
cyfre. Dopuszczalne znaki to znaki
alfanumeryczne i nastepujgce znaki
specjalne: @ . _

| . Akceptacja requlaminu
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8353

(mozna zmieni¢ via helpdesk)
Prof. Jacek Komasa

UAM
http:/lwww.amu.edu.pl/ ‘
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GENEROWANIE
CERTYFIKATU
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Generowanie certyfikatu

Strona ghéwna Podrecznik uzytkownika Helpdesk PL-Grid Maoje konto

Platforma dziedzing Manotechnologie

Certyfikaty SimpleCA (=T 4]

Portal PL-Grid umozliwia uzyskanie on-line osobistego certyfikatu
X509 o krajowym zasieqgu dziatania (wiece] informaciji).

‘ Chee wyagenerowaé certyfikat SimpleCA

INNOWACYINA
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Zarzgdzanie certyfikatami = ﬂ

Portal pozwala na zarejestrowaie certyfikatéw wystawionych przez Polish Grid
CA | Simple CA
W Portalu zostaly zarejestrowane nastepujace certyfikatby:

Autologin DH LDAP

# CN=Tomasz Piontek 0=PSNC 0=GRID C=PL =)

Katalog ustu

Uslugi

Globalny
L Globalny

1 Globalry

Uslugi

Dostep do

MNretan rn
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Generowanie certyfikatu

Certyhikaty SimpleCA

Prosze podac hasto dla generowanego certyfikatu. Wygenerowamy
certyfikat jest wazny przez 1 rok. W tym czasie nie jest moZliwe

powtdrne wygenerowanie certyfikatu.
Poclaj hasto do korta : plgpiontek:

Ustaw hasto zabezpieczajgce Powtdrz hasto zabezpiec
certyfikat: certyfikat:
7]
Akceptuje polityke Generuj certyfikat

Wirad do strony ahdwne].

INNOWACYINA
GOSPODARKA

NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI

0

Certyfikaty SimpleCA & Wroc do pelnej strony

—» UWAGA! Trwa generowanie certyfikatu...

Proces moZe potrwaé ponad minute. Nie

wolno korzystac z zadnych fun & o Otwieranie plgpiontek.p12 [-]o]x]
portalu. Rozpoczeto pobieranie pliku:
|7 plgpiontek.p12

Typ pliku: Pakiet certyfikatu PKCS#12 (4,5 KB)

Po otrzymaniu certyfikatu mozna powroc Adres: https:/portal.plgrid.pl

WNE]. Po zakonczeniu pobierania:
. Otwérz zapomoca | View File (domyslny) v
.» Zapisz plik

| Zapamietaj te decyzje dla wszystkich plik ow tego typu

® Anulyj v QK
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Application §

WNIOSKOWANIE O
DOSTEP DO ZASOBOW
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Aplikowanie o dostep
do zasobow

Katalog ustug ﬂ 0

Ustlugi globalne :wi

Strona z
Ustuga nadrzedna ) o
informacjami
Aktywna (Wypisz =
Globalny dost Lite GLOBAL brak Informacie
'y P g { ] ushugi Informacie
Altywna (Wypisz =
] Globalny dostep QosCosGrid GLOBAL (brak) Y . Informacie
ushugi)
h Altywna (Wypisz =
L Globalny dostep UNICORE GLOBAL (brak) & . Informacie
ustugi)

Uslugi dostepowe :win

Stron:
Nazwa Zasieg Ushuga nadrzedna ) ana e o
informacjami
Dostep do GPGPU - Cyfronest ACK Dostep do klastra ZEUS Wpetnii motywacis Informacie
Altywna (Vypisz =
Dostep do klastra Galera PLUS TASK (brak) shjr . Informacje
u i
Dostep do klastra HYDRA ICM (brak) Apliku o ustuge Informacie
- —_ ——— Aktywna (Wypisz
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Nowy certyfikat

e \Wygasniecie certyfikatu

e /gubienie
e Brak hasta

INNOWACYINA
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NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI

Strona gidwna 7y ike Helpdesk

Moje konto

Certyfikaty SimpleCA

Portal PL-Grid umozliwia uzyskanie on-line osobistego certyfikatu
XK.B09 o krajowym zasiegu dziatania (wigece] informacii).

System wykryl, ze aktualnie posiada Pani/Pan
. wygenerowany certyfikat. Moiliwosc generowania
& certyfikatu zostata zablokowana az do momentu, gdy
posiadany certyfikat utraci wainosc,

Chee cdwotac moj certyfikat SimpleCA (G

@0

Katalog u

Ustuc

Global
L Global

Global

Ustuc
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na gibwna ik Helpde

Normalizacja

Accounting O 0

Raporty wykorzystania zasobow

e Raport osobisty

« Raport wykorzystania zasobdw przez zespdt plyggoscos

* Raport wykorzystania zazebow przez zespot plggguantum

Pokaz wykorzystanie od:  2014-01 EI do: 2014-03 El 1 Pokaz informacje o wykorzystaniu w osrodkach | D Pokaz dostepne zasoby | D Pokaz ile zasobdow pozostato w grantach | D Pokaz wykorzystanie przez wszystkich korzystajacych z grantow

uzytkownika
Wykorzystan 1
Wykorzystanie [gedziny znormalizewane]
Cafosciowe CYFRONET-LCGZ 1CH
Nazwa grantu Miesigc Eaczelv
a grancie (tylko Wykorzy=stanig Wykorzystanig Wykorzystanig
czne w
W miesigcu ﬂran cie wykorzystanie | CYFRONET-LCGZ oM PSHC TASK WCS5684 z wiagciwa Calogciowe z whsciwa Cabsciowe z whsciwa Calosciowe
< z wiagciwg datg data data
data)

(nully 2014-01 0

plgkopta2013b 2014-1 453 1999 200 200

plgkoptaZ014a 201402 0 0 0 0

(nully 2014-03 59

plgkoptaZ014a 2014-03 3 3 0 0

plgkopta2013b 2014-03 0 1999 200 200

50 415
1] 1 ¢
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 Wspotdzielenie grantu obliczeniowego

 Wspotdzielony katalog na zasobach
obliczeniowych

* Grant mozna zatozyc tylko dla grupy
uzytkownikow

* Instrukcja krok po kroku:

https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pa
geld=4260612
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Grant wiasciwy

 >1000 h /6 miesiecy
e >40GB
* Rozliczenie za pomocg publikacji

N

e Zjednego grantu moze korzystac zespot
uzytkownikow

* Instrukcja krok po kroku:

https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pa
geld=4260617
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QCG-Icon '

oG
e Aplikacja graficzna napisana dla systemow Windows
Linux oraz Mac OS.

e Umozliwia zlecanie zadan w bardzo prosty i
intuicyjny dla uzytkownika sposob.

e Aktualnie obstuguje aplikacje: Matlab, Mathematica,
Gamess, LAMMPS, Molpro, Ansys-Fluent, NAMD, ‘
Gaussian-09, Ansys-CFX, skrypty jezyka R, a takze
dowolne skrypty BASH.

e |stnieje mozliwos¢ dodania innych aplikacji w
zaleznosci od potrzeb uzytkownikow.

* Pozwala m.in. na podglad plikow wyjsciowych w

trakcie dziatania aplikacji, sledzenie zuzycia pamieci i
monitorowanie efektywnosci obliczen.

http://www.goscosgrid.org/trac/qcg-icon/
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http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/
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QCG-Icon

Bar23PBCI3.qjf

=lolx|

Nazwa zadania IBarZEPECIS.gjf

Dodaij p

Mazwa

Rozmiar

BarZ3PBCI3_gif 2013 (5 _15_ 15 _36_12

BarZ3PECI3_gif 2013 05_15__14_00_10

7 QLG-tcon Barz3PBCI3. gif

Plik  Widok  Pan

Podstawowe Parametry Zadania  Zaawansowane Parametry Zadania | Para

=10l x|

Nazwa zadania Iapoal .namd| Dodaj plik. .. |

=lolx|

Zpoczecie

Zakariczenia

Nazwa 7 Rozmiar

apoal_namd_2013_05_17_ 14 3848

apoal.namd

734 B

b 13

Grank

Atrybuby weztdw

Opis natywny

Identyfikator rezerwacii

|
|
Licencje |
|
|

Skrypby pomocnicze J <hrakz
¥ Pozostaw wyniki na zdalnym zasobie

|v Pobieraj wyniki po zakonczeniu zadania

INNOWACYINA
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apoal.pdb

& ME

V 14:38:48

2013.05,17 15:01:56

apoal.psf

12 1|

F15:09:14

par_allzz_pope.xplor

460 Bl

<1 =1 =1 <=1

par_alz2_prat_lipid.xplar

Podstawowe Parametry Zadania | Zaawansawane Parametry Zadania | Parameter Sweep |

152 ®B.7)

Aplikacja |NAMD j |Wersja domyslna

Zasoh |Hydra (ICM) j Sprawdz dostepnost

Nl

Kolejka I Wivbdr automatwczny

Lirit c2ssu | 00:30:00

Limit pariigd I Diarnyslny

Rodzaj apikacii Sekwencyjna (% Réwnolegta

ezhi I 133 Rdzeni na wezet: I 133

Zlec zadanie | Anuluj |
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QCG-Icon - instalacja

* Paczkiinstalacyjne programu QCG-lcon mozna pobrac ze strony
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads

* Do uzywania QCG-lcon wymagane jest posiadanie
zainstalowanego oprogramowania Java Runtime Environment >
1.6 (http://www.java.com)

N

 Sama procedura instalacji QCG-lcon jest zautomatyzowana, w
zasadzie nie wymaga wiedzy informatycznej.

* Przy pierwszym uruchomieniu QCG-Icon nalezy wybrac
odpowiednig domene obliczeniowg (domysinie PLGrid) oraz
zaimportowac certyfikat uzytkownika
(z pliku lub z ustugi KeyFS).
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http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads
http://www.java.com/

QCG-Icon - zlecanie

Pliki potrzebne do testow udostepnione sg pod adresem:
https://www.goscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads

(qcg-icon-examples.zip)

Zlecenie zadania QCG-Ilcon sprowadza sie do nastepujgcych krokow: ‘
Woybrania z menu aplikacji: Plik -> Zle¢ Zadanie...

* Wybrania odpowiedniego (gtdwnego) pliku wejsciowego dla wybranej aplikacji
(np. pliku z rozszerzeniem *.namd dla aplikacji NAMD).
e Okreslenia parametréw dla zadania w oknie zlecania, takich jak: dodatkowe

pliki, wymagania zasobowe, czas obliczen itd. (wiekszosc¢ jest ustawiona na
wartosci domysine).

* Nacisniecia przycisku Zle¢ zadanie.
B T
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https://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads
https://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads
https://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads
https://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads

QCG-Icon (podstawowe

parametry zadania)

# Zlecanie zadania simplePlot.m -0l x|

Mazwa zadania IPIDI:-I Dodaj plik. .. |
Mazwa ¢ Rozmiar
[nd] simplePlat.m 333 B

Podstawowe Parametry Zadania | Zaawansowane Parametry Zadania | Parameter Sweep |

Aplikacia |Matiab | |ran1za |
Zascb [ova (wicss) | Sprawd? dostepnose |
Kolejka | Wrvbidr automatyczny |
Limit czas | 00:10:00 |
Limit parrieci | 12G |

Rodzaj aplikacii Sekwencyina  Réwnolegta

Wieztdim: | 152 Rdzeni na wezet: I 45:

Zlec zadanie Anuluj
INNOWACYINA UNIA EUROPEJSKA
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QCG-Icon (zaawansowane

parametry zadania)

# Zlecanie zadania simplePlot.m O] x|

Mazwa zadania  |Plokt-1 Diodaj plik. . . |
Mazwa # Rozrniar
[nd] sirmplePlat.m 333 E

Podstawowe Parametry Zadania  Zaawansowane Parametry Zadania | parameter Sweep

Grant

Akrvbuby wezhow

Opis nabywny

N x|
Skrypt preprocessingu I LI |
Skrwpt monitorujgcy I LI e |

Skryply pomocnicze _l <brak= Skrvpt postprocessingu I LI |

¥ Pozostaw wyniki na zdalnym zasobie

|
|
Licencje I
|
|

Identyfikator rezenmacii

Ok, | anuluj |
| Pobieraj wyniki po zakariczeniu zadania
Zlet zadanie Anuluj
UNIA EUROPEJSKA ** %
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QCG-Icon - stan zadania |

wyniki

* Stan zadan mozna sledzic¢ korzystajac z tabeli gtdwnego okna
programu.

v'  Cze$¢ informacji prezentowana jest w komarkach tabeli.

v'  Dodatkowe informacje mozna uzyskaé¢ korzystajac z dymkow
po ustawieniu kursora myszy na wybranym wierszu.

v" Klikajac 2-krotnie lewym przyciskiem myszy na wybranym
wierszu uzyskuje sie aktualny podglad pliku wynikowego
aplikacji (stdout).

 Po zakonczeniu zadania, podwojne klikniecie na

odpowiadajgcym mu wierszu powoduje przejscie do katalogu
Z wynikami

UNIA EUROPEJSKA U Dk pE
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QCG-Icon (zarzadzanie
zadaniami)

Stan zadania K.atalog roboczy Zasdb
Zakorczone
Uruchomione

Skopiuj ID zadania

Sprawdz skan zadania
Podglad
Skopiuj sciezke do zdalnego katalogu

Zlet ponownie zadanie

Zlec ponownie zadanie. ..

Przerwij zadanie

GOSPODARKA EUROPEJSKI FUNDUSZ
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i roboczy Zasob iCzas zlecenia  / Fozpoczecie

t...plesimatlab [Mova (WWCSS) 2014.02.14 11:53:05 2014.0:2.14 11:56:44
IS5 2014.02.14 13:37:19 2014.02.14 13:40:385

Mazwa: apoal.namd
ID: 407ec485-5935-4c6d-bb2 1 -FFS4586F35F3

aplikacja rawnolegta z topologia:
1 wezbiw
2 rdzeni na wezet
Limik czasu: 00:20:00
Limik pamieci; 123
kolejka: plgrid
Zdalny katalog: gog-apoal _namd-1392351432731
Autornatyczrie pobierz wyeniki: Tak
komentarz: Job run akt Fri Feb 14 at 13:41 on (wn722:ncpus=2:mem=12582912kh)
Wezhy robocze: wn722:2

Efekbwwnose [%:]: 94
Zajetosc pamieci [MEB]: 351

INNOWACYJNA UNIA EUROPEJSKA
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QCG-Icon i GaussView

(gv-gcg)

e Aplikacja umozliwia skonfigurowanie GaussView, tak
aby obliczenia byty zlecane poprzez klienta QCG-lcon

e Z/mienia sposob domyslnego zlecania zadan
e Transparentny dla GaussView
e Testowany z wersjg 5 aplikacji GaussView

http://www.goscosgrid.org/trac/gcg-icon/
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gv-gcg instalacja

17 GaussView QCG-Icon scripts Setup: Installation Options | = | & [253s]

_ Check the components you want to install and unchecdk the components
7 you don't want to install. Click MNext to continue.

Select components to install: GQVeg submit script
Set GaussView default job setup

Space required: 349.0KB

Cancel Mullsoft Install Systemn w2, 46 Mext = I

INNOWACYJNA UNIA EUROPEJSKA
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—

gv-qcg zlecenie zadania

@ G2:M1:V1 - Gaussian Calculation Setup

Title: Naphthalene

Keywords: # opt hf/6-31g geom=connectivity

Charge/Mult.: 01
JobType | Method | Tle | Link0 | Genewal | Guess | NBO | PEC | Solvation | Add.inp.

Optnzaton [
QOptimize to a H [7] Use RFO step Use Quadratic Macrostep
Calculate Force Constants [T Use tight convergence criteria s, 68 electrons, neutral, singlet Inquire Select Atom 1

Additional Keywords: | | Update
Scheme: |{Unnamed Scheme) EI
[ Subrmt... ] [Quick Launch] [ Cancel ] [ Edit.. ] [ Retain ] [ Defaults ] [ Help ]

GOSPODARKA
NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI ROZWOJU REGIONALNEGO
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gv-qcg zlecenie zadania

#® Submitting Naphthalene.gjf [ |- (3]
Task name I\Japhﬂ'ualene.gjf Add file...
Mame : Size

L]

(] [Maphthalene. gif |

Basic Task Properties | Advanced Task Properties | Parameter Sweep |

Application :Gaussian-ﬂg v: :Default VEersion v:
Resource :Autoselect v: [ Check availability
Queue Autoselect -

Wall time 00:30:00 -

Memary limit 12G -

Application type @) Sequential () Parallel

Submit H Cancel
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gv-qcg wykonywania

zadania

e QCG-lcon [E=3 EoE ==
File View Help

=
D MName Application Application's ver... Main File Status Work dir Resource Submission time Start time End time Sweep Idx
2fd5e05. .. 5f382573 |Naphthalene. gjf Gaussian-09 Maphthalene. gjf Finished C:\Users. . .pthalene |Hydra (ICM) 2014.01...09:39:11 |2014.01...09:39: 11 [2014.01...09:41:29

129f315...b658c5ba Naphthalene.gjf Gaussian-09 MNaphthalene. gjf Executing C:\User...-wd-4404 Hydra (ICM) 2014.03...16:22:00 2014.03...16:22:43

INNOWACYJNA UNIA EUROPEJSKA
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gv-gqcg zakonczenie

zadania

{2* Gaussian Job Completed
Gaussian Job Completed for input file:

ZMinwdygaussian example’Maphthalene gjf

Would you like to open the following result file(s)?

ZMinuygaussian exampletMaphthalene log

Target: | Separate new malecule group for each file IEI

[7] Read Intermediate Geometries (Gaussian Optimizations Only)

)

| Ok || Cancel |
€e QCG-Tcon [= (=] =]
File View Help
D Name Application Application's ver... Main File Status Work dir Resource Submissic;n time Start time End time

2fd5e05. ., 5382573 Naphthalene. gjf
1258f315...b658c5b6 Naphthalene. gjf

Gaussian-09
Gaussian-09

Maphthalene. gjf
Maphthalene. gjf

Finished
Finished

Sweep Idx

C:\sers., pthalene Hydra (ICM)

2014.01,..09:39:11 |2014.01...09:39:11 |2014.01...09:41:29
2014.03...16:22:00 2014.03...16:22:43 2014.03..,16:23:47

Ci\Jser...-wd-4404 Hydra (ICM)

INNOWACYINA
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gv-gcg wyniki

E G3:M1:V1 - Maphthalenelog (Z:A\linwdgaussian example\Maphtha... EI@

18 atoms, 68 electrons, neutral, singlet Inquire Select Atom 1

18 atoms, 68 electrons, neutral, singlet Inquire Select Atom 1

GOSPODARKA
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QCG-SimpleClient

CUERIRELS W)

e Obstuga zblizona do polecen systemu kolejkowego, oparta na intuicyjnych
dyrektywach #QCG

e Umozliwia wiekszg kontrole nad zleceniem zadania, transferem plikow
we/wy, wykorzystaniem modutdw oraz ustawien srodowiska.

e Wykorzystuje zaawansowane mechanizmy wyboru optymalnych zasobdéw
do wykonania zadania.

e Mozliwos¢ uruchamiania zadan interaktywnych oraz ,podtgczania sie” do
aktualnie wykonywanych zadan

e Monitorowanie wyjscia i stanu zadan - notyfikacje poprzez e-mail oraz
XMPP (Jabber)

###% QCG-Broker Event Message #&#
Job ID: J1372278050682_apoal-test_ntf_9901
Task I1D: task
### QCG Application Monitoring Message ##% - Note: Apoal with notifications
- Timestamp: 2013-06-26722:21:29.507+02:00

Content is - Status: RUNNING

ENERGY:3230068.2854

Activity ID: J1372278050682_apoal-test_ntf_9901
User: pigbosak
Timestamp: 2013-06-26720:23:39Z

Dokumentacja w podreczniku uzytkownika
http://docs.plgrid.pl/dgcg-client
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QCG-SimpleClient

CUERIRELS W)
Dyrektywy #QCG

Dyrektywy #QCG

Polecenia

gcg-cancel
gcg-clean
qcg-connect
gcg-info
gcg-list
gcg-peek
qcg-proxy
gcg-refetch
gcg-resub
gcg-sub
gcg-rcancel
qcg-reserve
gcg-rinfo

gcg-rlist

NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI

INNOWACYINA
GOSPODARKA

application

argument
environment
error/output

grant

host

memory

nodes / procs

note

notify / watch-output
preprocess / postprocess
queue

reservation
stage-in-dir/file
stage-out-dir/file
walltime

.. wiecej

#!/bin/bash

#QCG host=nova
#QCG queue=plgrid
#QCG note=Naphthalene

#QCG output=${JOB_ID}.output
#QCG error=${JOB_ID}.error

#QCG stage-in-file=Naphthalene.gjf
#QCG stage-in-file=gaussian.ntf
#QCG stage-out-dir=.->result

#QCG nodes=1:1
#QCG walltime=PT10M

#QCG notify=xmpp:tomasz.piontek@plgrid.pl
#QCG watch-output=20,gaussian.ntf

#QCG application=g09
#QCG argument=Naphthalene.gjf

UNIA EUROPEJSKA
EUROPEJSKI FUNDUSZ
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USLUGI QCG
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QCG-Monitoring

e Pozwala na biezgco monitorowac postep
dtugotrwajacych eksperymentow

e Wspiera prezentacje wynikow w postaci tekstowej,
tabel, wykresow, obrazow itd.

e Dostepny schemat dla monitorowania aplikacji ‘
Gaussian

e Dostep poprzez portal PL-Grid

INNOWACYJNA
GOSPODARKA
NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI




QCG-Monitoring

W[ %3 Home - Portal PL-Grid | Qc6-Menitoring - Vine Toolkit

aussianExt job J1391084508830_8068 > I B

& | @ nttps;//qcg-monitoring.man.poznan.pk21111,/task/ 1391084508830 _806881F188f-be56-41fe-5271 -996066482ada ¢ | |B - Google P
Status
Steps Current energy Current maximum force Current RMS force Current max displacement Current RMS displacement
17 -383.22272516 8.9e-05 2.4e-05 0.001221 0000404
(Graph
All steps energy Last steps energy All steps foree All steps displacement
\ 0.12 Maximum —=— N / Maximum ——
-3829 -383.2208 RMS o RMS
- \ = 0.08 g —
g S0 £ 3832216 \ £ 3
ST \ = \ =004 o, 85 ’\/
3832 B D e T .T_\-A-———-_,j___m d " o N
B s e e e e e M —r—T T T T L e e o e e e e e e
0 s 10 15 § 10 12 14 16 0 5 10 15 ] s 10 15
Step Step Step Step
[Data
Step Energy Energy difference
1 -382.908823 -0.008365
3 -383.110761 -0.052660
5 -383.213193 -0.035257

~

-383.221981 -0.000932

o

-383.220081 0.000840

=

1 -383.222080 -0.001760

-
w

-383 222695 -0.000054

-

5 -383.222723 -0.000140

L= I TT — L} = N = oam I T — L T ~ T
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Rezerwacja zasobow

W uzasadnionych przypadkach mozliwe jest
uzyskanie gwarancji dostepu do zasobow
obliczeniowych w okreslonym przedziale
czasowym (rezerwacja).

Rezerwacja zasobow mozliwa jest przy uzyciu:
e QCG-SimpleClient
 QCG-Reservation Portal (QCG-QoS-Access)
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d.'c., QosCosGrid Tonls & Services

Time Viindoa:

st [16 }%]:|74 _+]|::E.'-ﬁ.?n1:
Ene [16 [ [24 [ [0582012

Resersation Duration:

Haire |{| |:|: inutes m I::

i
i

Resources:
Clustar: | paleralask gda.pl '|
@ Resenesios. [1 2]
 Rasarva Modas: =B

| create Resenatian | ciose |

Rasarvalian infarmalion

|y R13EE528540154_RESERVATION_TT1E
Slart time: Wad May 15 163700 GRT+I200 2013
End fime: Wed May 15 16 2800 GMT+0200 2012
Sletus: RESERYED
Slnis 1
Resaurces

Host galera.taskgda.pl

Slolg: 1

Local IC: plograbowsk.0

Modas: 1

Hode: gpozs4 Siptas 1

INNOWACYINA
GOSPODARKA
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CZESC PRAKTYCZNA

https://www.goscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads
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Gdzie znalezc¢ informacje

e PLGrid Plus

Strona gtéwna http://plgrid.pl/plus

Portal https://portal.plgrid.pl

Podreczniki http://www.plgrid.pl/podrecznik uzytkownika

e QCG

Strona gtéwna http://www.goscosgrid.org/
Podrecznik uzycia w PL-Grid http://docs.plgrid.pl/gcg
QCG-Icon http://www.goscosgrid.org/trac/gcg-icon
QCG-Client http://docs.plgrid.pl/qcg-client

gcg@plgrid.pl
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