Chemia: QCG-SimpleClient (Gaussian)

Krotki opis ustugi

Ponizszy przykiad opisuje niezbedne kroki do uruchomienia obliczen kwantowo-chemicznych za pomoca programu Gaussian. Obliczenia bedg
wykonywane na maszynach udostepnionych w ramach infrastruktury PL-Grid.

Aktywowanie ustugi

Uruchamianie zadan mozliwe jest w ramach réznych interfejséw graficznych do obstugi zadan. W ponizszym przyktadzie do uruchomienia zadania
wykorzystano ustuge QCG. Ponizej opisane zostaty najwazniejsze kroki wymagane do rozpoczecia obliczen:

® Rejestracja(zatozenie konta)
Rejestracja dotyczy tylko os6b ktére nie maja jeszcze konta w portalu PL-Grid. Opis rejestracji konta w Infrastrukturze PLGrid.

® Wystapienie o certyfikat
Certyfikat jest niezbedny do uruchamiania zadan w PL-Grid. Do pracy wystarczy certyfikat SimpleCA. Sposob jego uzyskiwania opisany jest
w osobnym rozdziale podrecznika.

® Wystapienie o grant obliczeniowy (opcjonalnie)
Kazdy uzytkownik po zatozeniu konta otrzymuje automatycznie grant pilotazowy, ktéry pozwala na szybkie rozpoczecie pracy. W miare
prowadzenia obliczeh wskazane jest wystgpienie o grant tzw. "wtasciwy".

® Aktywowanie ustugi
W celu wykonania ponizszych ¢wiczen konieczne jest uzyskanie dostgpu do ustugi QCG (procedura aplikowania o dostgp do QCG jest
opisana tutaj).

Pierwsze kroki

Cel éwiczenia

Zasadniczym celem ponizszego samouczka jest prezentacja réznych metod pozwalajacych na uruchomienie zadania obliczeniowego w programie
Gaussian za posrednictwem klienta konsolowego Simple ustugi QCG. Przyktad 1 prezentuje w jaki sposéb zleci¢ zadanie z wykorzystaniem
mechanizmu obstugi aplikacji Gaussian w systemie QCG. Przykiad 2 pokazuje jak uruchamia¢ to samo zadanie za posrednictwem recznego
tadowania modutéw. Gtdéwna réznica pomigdzy obiema metodami polega na dodatkowych akcjach jakie sa wykonywane przez mechanizm obstugi
aplikacji Gaussian w systemie QCG (Przyktad 1). Wykonujg one:

® automatyczne dostosowanie parametréw pamieciowych opisu zadania Gaussian do wymagan zdefiniowanych w zadaniu,
® konwersja pliku z opisem zadania do formatu UNIX,
® automatyczne wykonanie polecenia formchk na pliku wyj$ciowym checkpoint.

We wszystkich przyktadach bedziemy korzysta¢ z przyktadowego pliku wsadowego do programu Gaussian sample.com (celem obliczen
zdefiniowanych w tym pliku jest optymalizacja struktury i analiza czgstotliwosci drgan dla czasteczki etanolu na poziomie B3LYP/3-21g).

Przyktad 1 - uruchamianie zadania z pomocg interfejsu QCG Simple do aplikacji Gaussian
Do uruchamiania zadan wykorzystamy klienta konsolowego QCG Simple. W celu skorzystania z klienta nalezy zalogowac¢ sie na maszyne dostepowg
z zainstalowanym oprogramowaniem klienckim. Aktualnie istnieje kilka interfejséw uzytkownika (User Interface, Ul) do infrastruktury. Dane dostepowe

tych maszyn mozna znalez¢ tutaj. Z jedng z maszyn dostepowych nalezy potgczy¢ sie wykorzystujac protokét ssh. W celu uzytkownik o loginie
plguser ponien w terminalu wyda¢ polecenie:

$ ssh plguser@i.plgrid.wess.woc.pl

Hasto na wszystkich Ul jest takie jak w portalu PLGrid.

Nastepnie nalezy utworzyé w biezacym katalogu plik sample.com bedacy plikiem wsadowym do programu Gaussian. Oprécz tego potrzebny jest plik
specyfikujacy uruchomieni zadania za pomoca klienta QCG. Przyktadowy plik stuzacy do uruchomienia zadania (sample.qcg) wyglada tak:


http://www.plgrid.pl
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=4260731
https://portal.plgrid.pl
https://docs.cyfronet.pl/display/PLGDoc/Rejestracja
https://docs.cyfronet.pl/display/PLGDoc/Certyfikaty
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=130286896
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=7078623
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/10066586/sample.com?version=4&modificationDate=1381437307000&api=v2
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=4260595#Uruchamianiezada%C5%84bezpo%C5%9Brednioprzezsystemkolejkowy(SSH)-Listamaszyndost%C4%99powych
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#QCG queue=pl grid-testing

#QCG nane=et anol

#QCG not e=et anol Gaussi an

#QCG out put =${JOB_I D} . out put

#QCG error=${JOB_I D}.error

#QCG stage-in-file=sanpl e.com-> sanpl e.com
#QCG stage-out-file=wynik.tar -> ${JOB_ID}.tar
#QCG nodes=1:1:1

#QCG wal | ti ne=PT1H

#QCG menory=1800

#QCG appl i cati on=g09
#QCG ar gunment =sanpl e. com
#QCG post process=tar cvf wynik.tar *

Pierwsze 10 linii w pliku stuzy do ustawienia nazwy zadania, wyboru kolejki i ilo$ci pamieci i procesoréw, ktére zadanie ma uzy¢ oraz deklaruje czas
potrzebny na wykonanie obliczen. Linie ze stowami kluczowymi stage-in-file i stage-out-file stuza do wstazania pliku, ktéry ma zosta¢ skopiowany na
wezet obliczeniowy (sample.com) i pliku, ktéry ma by¢ skopiowany na Ul po zakonczeniu obliczen (plik wynik.tar zostanie skopiowany pod nazwg
${JOB_ID}.tar do naszej biezacej lokalizacji, gdzie ${JOB_ID} jest identyfikatorem zadania QCG. Linia 11 w przyktadowym pliku konfiguracyjnym jest
pusta. Natomiast w 12 linii zdefiniowano, ze ma by¢ wykonane zadanie obliczeniowe wykorzystujace aplikacje Gaussian09. Nastepna linia definiuje
argument, z jakim aplikacja g09 ma by¢ uruchomiona. W tym przypadku bedzie to plik wsadowy do obliczen Gaussiana. Ostatnia linia pliku tworzy z
katalogu roboczego na wezle obliczeniowym, na ktérym zadanie wykonano, archiwum o nazwie wynik.tar, zawierajace wszystkie pliki. W celu
uruchomienia obliczen wystarczy teraz wydac¢ polecenie:

WCSS [ pl guser@i ~]$ qcg-sub sanpl e. qcg

Zadanie zostanie zlecone przez klienta QCG. Poniewaz nie wskazano konkretnego klastra obliczeniowego, na ktérym zadanie ma sie wykonac,
broker QCG sam wybierze klaster z dostepnymi zasobami i tam uruchomi zadanie. Do sprawdzenia statusu zadania mozemy wykorzysta¢ polecenie
qcg-list. Po zakonczeniu obliczen w naszym katalogu domowym na Ul pojawi sie archiwum z zawarto$cig katalogu roboczego z wezta
obliczeniowego po zakonczeniu obliczen.

Przykiad 2 - uruchomienie zadania z wykorzystaniem mechanizmu modutéw

W poprzednim przykfadzie nie wskazano klastra na ktérym chcemy wykonac obliczenia i nie podano wersji oprogramowania Gaussian, z ktérej
chcemy skorzysta¢. W rezultacie broker QCG wybrat klaster z dostepnymi zasobami i tam wystat zadanie. Zostato ono uruchomione z pomoca wersji
programu Gaussian09 ustawionej na tym klastrze jako domysina. Jezeli istnieje potrzeba kontrolowania wersji oprogramowania i klastra, na ktérym
zadanie ma sie wykona¢ mozemy skorzysta¢ z mechanizmu modutéw. (Ten przyktad moze okazaé sie przydatny réwniez gdy chcemy uruchomié
obliczenia w aplikacji nie wspieranej przez klienta QCG.)

Plik opisujacy zadanie stosujgce technologie modutéw moze wygladac¢ tak (sample.module.qcg):

#QCG queue=pl grid-testing

#QCG nane=et _nodul

#QCG not e=et anol Gaussi an

#QCG out put =${JOB_I D} . out put

#QCG error=%${JOB_I D}. error

#QCG stage-in-file=sanple.com-> sanpl e.com
#QCG stage-out-file=wynik.tar -> ${JOB_ID}.tar
#QCG nodes=1:1:1

#QCG host =bem

#QCG per si stent

#QCG wal | tinme=PT1H

#QCG menory=1900

#QCG post process=tar cvf wynik.tar *

nmodul e | oad gaussi an/ g09. B. 01
cat sanple.com| g09 >& sanple.log

W powyzszym przyktadzie nalezy zwréci¢ uwage na dwie ostatnie linie. Sg to komendy, ktére zostang uruchomione na wezle obliczeniowym po
uzyskaniu wolnych zasobéw. Przedostatnia linia pliku stuzy do zatadowania modutu gaussian/09.B.01. Dzieki temu mozna mie¢ pewno$¢, ze
uruchomiony zostanie Gaussian09 w wersji B.01. Ostatnia linia stuzy do uruchomienia zadania i przekierowuje jego wynikéw do pliku sample.log.

Nalezy réwniez zwréci¢ uwage na linig ze stowem kluczowym QCG host. Pozwala ona na kontrolowanie, na ktérym klastrze zadanie si¢ wykona. W
tym wypadku obliczenia zostang uruchomione na klastrze bem.wcss.wroc.pl (alias bem).

O czym warto pamietaé


https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/10066586/sample.module.qcg?version=2&modificationDate=1381437525000&api=v2

Narzedzia i ustugi QCG oferujg dodatkowg funkcjonalnos$¢ jak na przyktad monitorowanie stanu zadania (ustuga QCG-Monitoring).

Peiny zestaw narzedzi i ich zakres funkcjonalnosci opisany jest na stronie (Uruchamianie zadan przez QosCosGrid).

Dalsze informacje

Petna informacja dotyczaca narzedzia QCG-SimpleClient dostepna jest w osobnym rodziale - QCG-SimpleClient.
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