
Wprowadzenie do użytkowania 
infrastruktury PL Grid 

Bartosz Bosak 
Piotr Kopta 

Tomasz Piontek 
 



Agenda 



WSTĘP (PL-GRID) 



Konsorcjum PL-Grid 

Centrum Informatyczne 
Trójmiejskiej Akademickiej Sieci 
Komputerowej w Gdańsku 

Poznańskie Centrum 
Superkomputerowo 
Sieciowe w Poznaniu 

Interdyscyplinarne Centrum 
Modelowania 
Matematycznego i 
Komputerowego w Warszawie 

Wrocławskie Centrum 
Sieciowo - Superkomputerowe 
we Wrocławiu 

Akademickie Centrum 
Komputerowe  
CYFRONET AGH w Krakowie 

40177 rdzeni 154 aplikacje 610 Tflops 8.38 PB pamięci 



Kto może korzystać z PL-Gridu? 

 
• Użytkownikiem PL-Gridu może zostać każda osoba 

prowadząca działalność naukową, związaną z 
uczelnią lub instytutem naukowym w Polsce.  

• Jeśli jest zarejestrowana w bazie "Ludzie nauki" 
prowadzonej przez Ośrodek Przetwarzania 
Informacji - OPI  - wystarczy, że podczas rejestracji 
poda swój numer.  

• Jeśli osoba nie posiada własnego numeru OPI musi 
wskazać numer OPI osoby, pełniącej rolę opiekuna 
naukowego.  



Regulamin 

• Z konta dostępowego do infrastruktury ma prawo 
korzystać wyłącznie właściciel tego konta. 

• Zabronione jest udostępnianie konta osobom trzecim. 

• Użytkownik jest zobowiązany należycie zabezpieczyć 
swoje konto oraz inne dane służące do autoryzacji 
przed niepowołanym dostępem 

• Użytkownik jest uprawniony do korzystania z zasobów 
infrastruktury PL-Grid jedynie w celu wykonywania 
obliczeń oraz przechowywania danych zgodnie z 
zadeklarowanym tematem badań. 

 



Regulamin (c.d.) 

• Zabrania się wykorzystywania zasobów niezgodnie z 
prawem oraz wszelkich działań umyślnych, które mogą 
zakłócić poprawne funkcjonowanie infrastruktury. 

• Projekt PL-Grid nie ponosi odpowiedzialności za 
wadliwe działanie infrastruktury, poprawność wyników 
obliczeń oraz ewentualne szkody powstałe w wyniku 
wykorzystania zasobów projektu. 

• Użytkownik jest zobligowany do załączenia informacji o 
wykorzystaniu infrastruktury PL-Grid w publikacjach, 
które powstały w oparciu o wyniki uzyskane przy 
użyciu tej infrastruktury. 

 



Regulamin (c.d.) 

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



Granty 

• Każdemu użytkownikowi przysłguje 
odnawialny grant osobisty (1000 „rdzenio –
godzin” obliczeń, 40 GB) udzielany na 6 
miesięcy. 

• Aktywacja grantu osobistego 
przeprowadzana jest automatycznie. 

• Większa ilość zasobów może być 
wykorzystywana przez uzyskanie grantu 
właściwego. 

• Zużycie zasobów można sprawdzić w 
zakładce Accounting w Portalu PL-Grid 

 

 

 

 

Dokładny opis w podręczniku użytkownika 

1000 rdzenio-godzin = 

= 1000 godzin obliczeń na 1 rdzeniu = 

= 1 godzina obliczeń na 1000 rdzeniach 

Dostęp do zasobów infrastruktury kontrolowany jest poprzez system grantów.  



ZAŁOŻENIE KONTA 



Założenie konta 

https://portal.plgrid.pl 



Założenie konta 

8353 
 

Prof. Jacek Komasa 
 

UAM 
 

http://www.amu.edu.pl/ 

Hasło nie może zawierać nazwy 

użytkownika, musi zawierać 

minimum 10 znaków, co najmniej 

jedną dużą literę i co najmniej jedną 

cyfrę. Dopuszczalne znaki to znaki 

alfanumeryczne i następujące znaki 

specjalne: @ . _ 

(można zmienić via helpdesk) 



GENEROWANIE 
CERTYFIKATU 



Generowanie certyfikatu 



Generowanie certyfikatu 



WNIOSKOWANIE O 
DOSTĘP DO ZASOBÓW 



Aplikowanie o dostęp 
do zasobów 



PORTAL 



Nowy certyfikat 

• Wygaśnięcie certyfikatu 
• Zgubienie 
• Brak hasła 



Zużycie zasobów 



Grupy użytkowników 

• Współdzielenie grantu obliczeniowego 

• Współdzielony katalog na zasobach 
obliczeniowych 

• Grant można założyć tylko dla grupy 
użytkowników 

• Instrukcja krok po kroku: 

https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pa

geId=4260612 



Grant właściwy 

• > 1000 h / 6 miesięcy 

• > 40 GB 

• Rozliczenie za pomocą publikacji 

• Z jednego grantu może korzystać zespół 
użytkowników 

• Instrukcja krok po kroku: 

https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pa

geId=4260617 



NARZĘDZIA DOSTĘPOWE 



Aplikacje i zasoby PL-Grid 



QCG-Icon 

• Aplikacja graficzna napisana dla systemów Windows, 
Linux oraz Mac OS. 

• Umożliwia zlecanie zadań w bardzo prosty i 
intuicyjny dla użytkownika sposób. 

• Aktualnie obsługuje aplikacje: Matlab, Mathematica, 
Gamess, LAMMPS, Molpro, Ansys-Fluent, NAMD, 
Gaussian-09, Ansys-CFX, skrypty języka R, a także 
dowolne skrypty BASH. 

• Istnieje możliwość dodania innych aplikacji w 
zależności od potrzeb użytkowników. 

• Pozwala m.in. na podgląd plików wyjściowych w 
trakcie działania aplikacji, śledzenie zużycia pamięci i 
monitorowanie efektywności obliczeń. 

http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/  

http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/


QCG-Icon 



QCG-Icon - instalacja 

• Paczki instalacyjne programu QCG-Icon można pobrać ze strony 
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads  

• Do używania QCG-Icon wymagane jest posiadanie 
zainstalowanego oprogramowania Java Runtime Environment >= 
1.6 (http://www.java.com) 

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

• Przy pierwszym uruchomieniu QCG-Icon należy wybrać 
odpowiednią domenę obliczeniową (domyślnie PLGrid) oraz 
zaimportować certyfikat użytkownika  
(z pliku lub z usługi KeyFS). 

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 testów udostępnione są pod adresem: 
https://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads 

(qcg-icon-examples.zip) 

 

Zlecenie zadania QCG-Icon sprowadza się do następujących kroków:  

• Wybrania z menu aplikacji: Plik -> Zleć Zadanie…  

• Wybrania odpowiedniego (głównego) pliku wejściowego dla wybranej aplikacji 
(np. pliku z rozszerzeniem *.namd dla aplikacji NAMD). 

• Określenia parametrów dla zadania w oknie zlecania, takich jak: dodatkowe 
pliki, wymagania zasobowe, czas obliczeń itd. (większość jest ustawiona na 
wartości domyślne). 

• Naciśnięcia przycisku Zleć zadanie. 

 

 

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) 



QCG-Icon (zaawansowane 
parametry zadania) 



QCG-Icon – stan zadania i 
wyniki 

• Stan zadań można śledzić korzystając z tabeli głównego okna 
programu. 

 Część informacji prezentowana jest w komórkach tabeli. 

 Dodatkowe informacje można uzyskać  korzystając z dymków 
po ustawieniu kursora myszy na wybranym wierszu. 

 Klikając 2-krotnie lewym przyciskiem myszy na wybranym 
wierszu uzyskuje się aktualny podgląd pliku wynikowego 
aplikacji (stdout). 

• Po zakończeniu zadania, podwójne kliknięcie na 
odpowiadającym mu wierszu powoduje przejście do katalogu 
z wynikami 

 



QCG-Icon (zarządzanie 
zadaniami) 



QCG-Icon (informacje o zadaniu) 



QCG-Icon i GaussView 
(gv-qcg) 

• Aplikacja umożliwia skonfigurowanie GaussView, tak 
aby obliczenia były zlecane poprzez klienta QCG-Icon 

• Zmienia sposób domyślnego zlecania zadań 
• Transparentny dla GaussView 
• Testowany z wersją 5 aplikacji GaussView 



gv-qcg instalacja 



gv-qcg zlecenie zadania 



gv-qcg zlecenie zadania 



gv-qcg wykonywania 
zadania 



gv-qcg zakończenie 
zadania 



gv-qcg wyniki 



QCG-SimpleClient  
(klient tekstowy) 

• Obsługa zbliżona do poleceń systemu kolejkowego, oparta na intuicyjnych 
dyrektywach #QCG 

• Umożliwia większą kontrolę nad zleceniem zadania, transferem plików 
we/wy, wykorzystaniem modułów oraz ustawień środowiska. 

• Wykorzystuje zaawansowane mechanizmy wyboru optymalnych zasobów 
do wykonania zadania. 

• Możliwość uruchamiania zadań interaktywnych oraz „podłączania się” do 
aktualnie wykonywanych zadań 

• Monitorowanie wyjścia i stanu zadań - notyfikacje poprzez e-mail oraz 
XMPP (Jabber) 

Dokumentacja w podręczniku użytkownika 
http://docs.plgrid.pl/qcg-client 

http://docs.plgrid.pl/qcg-client
http://docs.plgrid.pl/qcg-client
http://docs.plgrid.pl/qcg-client


QCG-SimpleClient  
(klient tekstowy) 

Polecenia 

qcg-cancel 

qcg-clean 

qcg-connect 

qcg-info 

qcg-list 

qcg-peek 

qcg-proxy 

qcg-refetch 

qcg-resub  

qcg-sub 

qcg-rcancel 

qcg-reserve 

qcg-rinfo 

qcg-rlist 

#!/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 

Dyrektywy #QCG 

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 

… więcej  



USŁUGI QCG 



QCG-Monitoring 

• Pozwala na bieżąco monitorować postęp 
długotrwających eksperymentów 

• Wspiera prezentację wyników w postaci tekstowej, 
tabel, wykresów, obrazów itd. 

• Dostępny schemat dla monitorowania aplikacji 
Gaussian 

• Dostęp poprzez portal PL-Grid 



QCG-Monitoring 



Rezerwacja zasobów 

W uzasadnionych przypadkach możliwe jest 
uzyskanie gwarancji dostępu do zasobów 
obliczeniowych w określonym przedziale 
czasowym (rezerwacja). 

 

Rezerwacja zasobów możliwa jest przy użyciu: 

• QCG-SimpleClient 

• QCG-Reservation Portal (QCG-QoS-Access) 



Rezerwacja zasobów 



CZĘŚĆ PRAKTYCZNA 

https://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon/downloads 



Gdzie znaleźć informacje 

• PLGrid Plus 
Strona główna http://plgrid.pl/plus  

Portal https://portal.plgrid.pl 

Podręczniki http://www.plgrid.pl/podrecznik_uzytkownika  

• QCG 
Strona główna http://www.qoscosgrid.org/ 

Podręcznik użycia w PL-Grid http://docs.plgrid.pl/qcg 

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

QCG-Client http://docs.plgrid.pl/qcg-client 

qcg@plgrid.pl 

http://plgrid.pl/plus
https://portal.plgrid.pl/web/guest
https://portal.plgrid.pl/web/guest
http://www.plgrid.pl/podrecznik_uzytkownika
http://www.plgrid.pl/podrecznik_uzytkownika
http://www.qoscosgrid.org/
http://docs.plgrid.pl/qcg
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon
http://www.qoscosgrid.org/trac/qcg-icon
http://www.plgrid.pl/podrecznik_uzytkownika
http://www.plgrid.pl/podrecznik_uzytkownika
http://www.plgrid.pl/podrecznik_uzytkownika
http://www.plgrid.pl/podrecznik_uzytkownika
mailto:qcg@plgrid.pl
mailto:qcg@plgrid.pl

