I—’m-Ll ‘
[GRID)
‘NG

—— I
P L-‘ Srodowisko InSilicoLab dla chemii

G RI D ’ obliczeniowej
== NG

Klemens Noga

ACK Cyfronet AGH

Wydziat Chemii Uniwersytetu Jagiellonskiego, Krakow, 6 X1 2015

INNOWACYINA Z UNIA EUROPEJSKA
GOSPODARKA V CYFRONET EUROPEJSKI FUNDUSZ
NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI _ y ROZWOJU REGIONALNEGO



® InSilicoLab

W mozliwosci

® Grid obliczeniowy

W certyfikaty

W wirtualne organizacje (VOs)

® Warsztaty

GOSPODARKA. @, cveronet e
NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI _ m ROZWOJU REGIONALNEGO




InSilicolLab

http://insilicolab.cyfronet.pl in Slhcu

Srodowisko pracy z systemem zintegrowanych narzedzi, ktére:

/

wspomagajg zarzgdzanie ztozonymi obliczeniami

automatyzujg powtarzalne cykle obliczen

umozliwiajg w wygodny sposdb zarzgdzanie procesem obliczen
ufatwiajg zarzagdzanie rozproszonymi danymi eksperymentu
umozliwiajg wspolng analize rezultatow wielu rownolegtych obliczen

ufatwiajg wspotprace pomiedzy badaczami pracujgcymi nad wspdlnymi
projektami

nie rozpraszajg uzytkownikdw wykorzystywang technologia — bez
forsowania zmiany sposobu myslenia naukowcow

1 il Login... Y ! i
in S|I|cn og in ou are logged in as anonymousUser €@

l Welcome ;
B Welcome to InSilicoLab Portal

. - .I. To take advantage of the full portal functionality (including job submission and LFC
Your Experlments in snico directory management), it is required that you have a valid proxy configured. You can
PR configure it now - using the left panel, or do it later at any time - by clicking the
Menu =R AN "Configure proxy..." button in the workspace.

Benzene. . .ground v et fuctonalio For this poose cosse one o the options Lot pane

state...RHF/STO-2G by- purpose, P ght pa

below.
Actions

[i Configure your proxy

¥ Create a new experiment:



I InSilicolLab

http://insilicolab.cyfronet.pl

v Skrywa ztozonos¢ e-infrastruktury przed uzytkownikiem

in silico
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in silico

Dostepne domeny badawcze

Chemia kwantowa oraz biochemia

Astrofizyka
obliczenia hydrodynamiczne metodami objetosci skonczone;
obliczenia dla konsorcjum Cherenkov Telescope Array (CTA)
Geofizyka
srodowisko dla badan dotyczgcych sejsmiki indukowanej (IS-EPQOS)

IS-EPOS TCS AstroGrid-PL




I InSilicoLab for Chemistry

https://insilicolab.chemia.plgrid.pl/ in si I ICO

« Pefne srodowisko pracy w przegladarce internetowej lAB

« Pomagaw

u przygotowaniu inputu do réznych obliczen pakietami chemii kwantowe;j

v przeprowadzaniu obliczen na infrastrukturze gridowej

v kontroli nad ztozonymi lub powtarzalnymi obliczeniami

w zbieraniu oraz archiwizacji plikéw wynikowych

v analizie otrzymanych wynikdéw (réwniez z wielu obliczen jednoczesnie)
« Mozliwosci

v automatyczne zrownoleglanie obliczen

v automatyczna wstepna analiza rezultatow

» wizualizacja wynikéw (JMol)

» mozliwos¢ fatwego powtdrnego uzycia plikow wejsciowych lub
wynikowych
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I InSilicoLab for Chemistry

/ |

https://insilicolab.chemia.plgrid.pl/ in si I ICO

Dwa typy eksperymentow

/

obliczenia z wykorzystaniem metod chemii kwantowej o

Trajectory Sculptor

Molecule Specification
% 5. €2-200.xyz: Frame-085 DD~
Obliczenia metodami chemii kwantowe; A o
. . % 8. @2-200.xyz: Frame-145 PR~
dostepne aplikacje o et Frmeie »a-
Gaussian e —
L [ epana |
GAMESS =
Energy Plot 2|x
TUROBMOLE “
Niedoida S o
Terachem (wykorzystujac GPGPU) B
automatyczna wstepna analiza wynikow obliczen
mozliwo$¢ réwnoczesnych obliczen dla réznych S T e 8 ’
.o . . (- Energy Value [ev] |
geometrii w jednym eksperymencie .
4 Job No. SCF Energy [eV] 52 Charge Multiplicity » Details
1! 43.137073144 - 0 1 B
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in silico

https://insilicolab.chemia.plgrid.pl/

Trajectory Sculptor— narzedzie do przetwarzania trajektorii
wynikowych z obliczen dynamiki molekularnej

automatyczna ekstrakcja istotnych dla uzytkownika fragmentow struktur z
trajektorii MD

automatyczne przycinanie ramek trajektorii wybranych przez uzytkownika

wyniki eksperymentu mogg byc¢ uzyte w obliczeniach wykorzystujgcych
metody chemii kwantowe]
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Co jest potrzebne by uzy¢ InSilicolab? in Slllcu

Certyfikat gridowy (standard X.509) lAB

PEM and PKCS#12 (.p12) — oba formaty wspierane

Uczestnictwo w wirtualnej organizacji (Virtual Organisation - VO)

dostepne VOs: gaussian, vo.plgrid.pl

Pewna wiedza o obliczeniowej chemii kwantowej



I Certyfikaty gridowe

Certyfikat jest niezbedny do dostepu do infrastruktury gridowe;j,
jest ,dowodem osobistym” uzytkownika i potwierdzajego
tozsamos¢éw ustugach gridowych — zastepuje hasto

Certyfikaty sg wystawiane przez zaufane Centra Certyfikacji (ang.

Certification Authority, CA)

Certyfikaty zwykle wazne sg jeden rok

Zadania obliczeniowe postugujgsie certyfikatem krotko zyjgcym
(proxy)
« mozliwe jest jego automatyczne odnawianie
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I Certyfikaty gridowe - centra certyfikac

« Dla uzytkownikow PL-Gridu dostepne sg dwa CA
« Simple CA (http://plgrid-sca.wcss.wroc.pl)
« Polish Grid CA (https://plgrid-ca.pl)

« Simple CA:
« certyfikat uzyskuje sie poprzez portal https://portal.plgrid.pl/

w generowany na zgdanie dla kazdego uzytkownika (automatycznie)

w dostep ograniczony do polskich zasobow

« PL-Grid CA
« certyfikat uzyskuje sie poprzez portal https://plgrid-ca.pl

v uzytkownik musi potwierdzi¢ tozsamosé w Urzedzie Rejestracji (RA)

s umozliwia prace na catosci gridu w European Grid Initiative (EGI)



I Certyfikaty gridowe - formaty certyfikatow

u Certyfikaty gridowe mogg by¢ przechowywane w roznych formatach.
Najbardziejrozpowszechnione to:

w PKCS #12

w certyfikat wraz z kluczem prywatnym znajduje sie w jednym pliku
binarnym zwykle o rozszerzeniu .p12

« PEM
w certyfikat stanowi para plikow tekstowych:
w klucz prywatny (zwykle userkey.pem)

u plik certyfikatu (zwykle usercert .pem)

u Certyfikaty w formacie PEM uzywane s3

w« wiekszos¢oprogramowania posredniczgcego (czesto domysiny format)
v« Certyfikaty w formacie PKCS #12 uzywane sg przez

« przegladarki internetowe

« WiekszosC¢ oprogramowania posredniczgcego
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I InSilicoLab — struktura portalu ’

GUI Podrecznik uzytkownika

You are logged in as Klemens Noga . €@

Zaktadki
in silico

lﬂg Welcome
: in silico Welcome to InsilicoLab Portal

Your Experiments To take advantage of the full portal functionality (including job submission and LFC directory management), it is required that you have a valid proxy configured. You can configure it - using the left panel,
or do it later at any time - by clicking the "Configure proxy..." button in the workspace.
Menu @ ‘(T'/ @ ] & If you choose not to configure your proxy now, you can still access the portal and work with limited functionality. For this purpose, choose one of the options right panel below.
N s
« dye v U t k t
d WOrz NOWy eKsperymen

method2/basis2 // confi
methodl/basisl test 2 nfigure your proxy

o neshoc /masisz 1 crese s rew spernen: Informacja o uzytkowniku

methodl/basisl test Quantum Chemistry experi

« Opt/Freg test v e Trajectory Sculptor . .
: i zarzgdzanie proxy

RDX ground state Manage your experiments

Q&

(i@ fi

¢ B3LYP/cc-pVDZ geometry ¥ Manage your LFC files (only with valid proxy)
optimization
RDX ground state % Just close this tab
« B3LYP/de2-SVP geometry v
optimization
RDX ground state V4
¥ sie/copine geomerry 7, Przestrzen robocza
optimization
RDX ground state
v B3LYP/cc-pVDZ geometry v
optimization
« testing no of proc - 4 v
v testing no of proc v . .
ROX ground state Ek pery ty yt k k
v R ey~ sperymenty uz ownika

Antimizatiann

Filter by name

LFC Catalogue
~ *+8 | =

B experiments v

4—— Katalogplikdw

Filter by name

@© 2013 InSilicoLab v1.1 Report 2 problem
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I InSilicoLab — struktura portalu ’

Przyktadowy eksperyment

Za k‘i'a d ki You are logged in as Klemens Noga : ‘9

Welcome RDX ground stat... Opt/Freq test method2/basis2 ... dye

in silico

Experiment dye 20
N Started 2013-06-21 at 03:47:43
Your Experiments Status Completed
— Identifier 1371779263636
Menu BV 2| 4 rcdirectory /grid/vo.plgridplinsilicolab/c.PL_o.GRID_o.UJ_cn.Klemens.. i iment-1371

v dye v

method2/basis2 //
methodl/basisl test

i Title Secti miempirical singl int energ HFE4P
v T o Dane wejsciowe

tmem=512mb

— Experiment Input Data
v Load prepared input

N

« Opt/Freg test - Link 0 Section

o
Vi WAL
RDX ground state I | °
' B3LYP/cc-pVDZ geometry v Route Section pm3 L
Gaussian
Charge & Multiplicity Gaussian 09 C 01
RDX ground state

« B3LYP/de2-SVP netx v
. / e geonetzy Additional Parameters Ly
optimization

RDX ground state

.
Eksperymentyuzytkesarika
plihil n I \-l . * Wiame-005 *’6@ v
RDX ground state x 2. e2-200.xyz: Frame-025 f)@ v
v B3LYP/cc-pVDZ geometry v
optimization ) x 3. e2-200.xyz: Frame-045 31@ v
« testing no of proc - 4 ¥ % 4. e2-200.xyz: Frame-065 DD~
« testing no of proc v x 5. e2-200.xyz: Frame-085 PP~
RDX ground state x 6. €2-200.xyz: Frame-105 DA~
« MP2/de2-SVP geometry v
optimization hivad InpuE Dats
RDX ground state —Job Execution Status 7
 MP2/de2-SVP geometry v St t d b | N N h
optintzation T dtuS zadan opliczeniowyc Expand
RDX ground state — Results
' MP2/de2-SVP geometxry v
optimization
Energy Plot =)
lFiIter by name ‘ 44
LFC Catalogue s
. .
: rele Wyniki
- g = y
B experiments v 9,
S
. 14 =
> 425
>
Katalogplikow :
8 «
[Filter by name ]

© 2013 InSilicoLab v1.1 Report 3 problem
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Przygotowanie certyfikatu oraz utworzenie proxy

Zaloguj sie do ustgi InSilicoLab for Chemistry (http://insilicolab.chemia.plgrid.pl/)
wykorzystujgc OpenlD

Otworz na portalu InSilicoLab for Chemistry zaktadke Configure your proxy
zataduj Twoj certyfikat w formacie .p12
wybierz VO: vo.plgrid.pl
zaznacz, ze chcesz korzysta¢ z MyProxy (dla diugich odnawianlych proxy)
wpisz hasto do certyfikatu

nacisnij przycisk “Generate proxy”

Jestes gotowy do eksperymentow in silico!

http://tinyurl.com/2015-chemia-uj
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Obliczenia kwantowo-chemiczne z wykorzystaniem pakietu Gaussian

v Stwodrz nowy ,,Quantum Chemistry experiment”
u zaftaduj plik rdx.pm3.gjf
« zobacz geometrie czasteczki
w wgraj inng konformacje (i.e.rdx.aae.xyz or rdx.all.xyz)
u sprawdz poprawnos¢ danych

w uruchom eksperyment przyciskiem ,, Run”

v« Po chwili
v sprawdz, ktdra z konformacji miata najnizszg energie
x zobacz optymalng geometrie czasteczki
w zobacz petny log z obliczenn Gaussiana

u uzyj struktury o najnizszej energii do optymalizacji geometrii przy uzyciu metody
B3LYP/cc-pVDZ
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Eksperyment Trajectory Sculptor

v« Stwoédrz nowy ,, Trajectory Sculptor experiment”
w zaftaduj trajektorie MD z pliku md.small.1-40
v zobacz jedng z ramek wejsciowych
v znajdz czgsteczki w roztworze
v atomy nalezace do czgsteczki rozpuszczonej to 1-38
u 53 trzy typy czasteczek rozpuszczalnika
v acetonitryl (o sekwencji atoméw CNCHHH)
w aniony nadchloranowe (o sekwencji atoméw CIO00O0)
« kationy litu (Li)
u przejrzyj znalezione czgsteczki
v zaproponuj warunki przyciecia ramki
u mozesz zastosowac rozne metryki dla réznych rozpuszczalnikow

v by uzyskac strukture bez fadunku mozna uzy¢ metryki o zdefiniowanej ilosci

najblizszych czgsteczek (i.e. 20 czgsteczek acetonitrylu oraz po jednym z jondw;
sktadnia: 20;1;1)

w przejrzyj przycietg ramke
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Eksperyment Trajectory Sculptor-cd

v zdefiniuj zakres ramek ktére majg zostaé przyciete (jest ich 40 w pliku z MD)

v Uzyj uzyskane przyciete ramki w eksperymencie QC (i.e. PM3 single point w pakiecie
Gaussian)

u przejrzyj uzyskane wyniki

w Uzyj ponownie wybranych ramek stosujgc doktadniejszag metode obliczen

Obliczenia kwantowo-chemiczne z wykorzystaniem pakietu Terachem
v Utworz nowy eksperyment ,Terachem”
v zataduj plik z koordynatami czgsteczkinp. rdx.eee.xyz
v dobierz parametry obliczen iilos¢ zaallokowanych kart GPGPU

w uruchom eksperyment przyciskiem ,,Run”



QosCosGrid — aktywacja ustugi

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

Lekka aplikacja graficzna dostepna na platformach Windows, Linux oraz MacOSX

v integracja z systemem operacyjnym
v Automatyczny transfer plikdw wejsciowych i wynikowych

« Monitorowanie statuséw zada oraz podglad wynikow
czgstkowych

« rowniez przez https://qcg-monitoring.man.poznan.pl/

v Szerokie portfolio wspieranych aplikacji (w tym rézne pakiety QosCosGrid
dla chemii kwantowej)

« MATLAB, « Mathematica

« R, « LAMMPS

« NAMD, « Quantum ESPRESSO
v« ANSYS Fluent i CFX « GROMACS

« Gaussian « BASH

« GAMESS « NWChem

« Molpro « CPMD



QosCosGrid — aktywacja ustugi

Recepta:
v Wygeneruj swoj certyfikat gridowy

v np. certyfikat z Simple CA na Portalu Uzytkownika .
PL-Grid QosCosGrid

v zaktadka "Moje Konto", ramka "Certyfikaty Uzytkownika"

Zainstaluj swoj certyfikat gridowy w przegladarce

Przejdz na Portal Uzytkownika PL-Grid - https://portal.plgrid.pl

Zarejestruj swoj certyfikat w Portalu PL-Grid
» zaktadka "Moje Konto", ramka "Certyfikaty Uzytkownika"
Aplikuj o ustuge "Globalny dostep QosCosGrid"

v zakfadka "Moje Konto", ramka "Katalog Ustug", "Ustugi Globalne”
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|| § SIGRESS - D:\Calculation_SCIGRESS\Project_111118\caffeine.csf:1* =18 x|
i Fle Edit View Acton Experiment Analyze Window

http://www.scigress.com e P e e

|| 1620.pdb*
o §
§ cellLcsf
chemistry@fqs.p
B i LiCl_water.csf
# dynamics.asb1.map
& §§ polipeptide.csf
H H § dynamics.asb1.map
uita do modelowania 8 grancecazo
&) §§ reaction.csf
# energy.asbi.map
1 seasrch.asb1map

molekularnego i dynamiki =
molekularnejna Windows, Linux i |

T HOMO-17-17.474 |
T HOMO-16 -16.6¢

THOMO-15 -16.4¢
IVI a C TIHOMO-14 -15.9:
THOMO-13-15.2;

T HOMO-12 -14,9¢

TTHOMO-11-14.7C
T HOMO-10 -14,4¢
T/ HOMO-9 -14.17¢

Intuicyjne GUI, predefiniowane oo

T HOMO-6 -11.54¢

. . Z HOMO-5 -11.10¢

T HOMO-4 -10.54¢

proceduryobliczeniowe

B8 2 HOMO-2 .92

T HOMO-1 -9.89%\
T HOMO -8.17eV
e LI 2 LUMO -0.46eV

T LUMO+10.42eV

oziomy teoriio o)

T LUMO+3 1.88eV_

I LUMO+4 2.00eV

T LUMO+5 2.51eV

Interfejs do ADF, GAMESS,

TLUMO+9 3,99V

Molar Absorptivity (1/mol-cm)

50000.00 _—]

40000.00

30000.00

III|IHI|I

20000.00 _—]

TILUMO+10 4.20e 10000.00 ]
GAUSSIAN, MOPAC 2012 e E
il E— D 7
e 0.00 ]
’ urface: caffeine H0354 I I o
Property Value
) 3 0.00 200.00 400,00
. fame caffeine.MO35 Wavelength (nm)
Dokowanie kwantowe - I
Ready | 0 atoms selected | Move | Net Charge: 0 | 24atoms | C8H10N402 |382Mof 575 | &

Obliczenia w trybie wsadowym

Input List

ChemicalSample: C:\support\plonkaw\ChemicalSample.csf

Obliczenia zdalne prosto z
aplikacji (PL-Grid, Amazon Cloud, 1| o e e L

: Model Explorer - -
s conformations current energy
£¥ ChemicalSample.csf

. . o reaction and transition states UV-visible transitions /ADF weakly bound molecule PBE/TZP at current g

S e rWe ry u Z yt ko W n I k a ) & Atoms excited states /ADF organic molecule OLYP/TZP at current geome
@ {'\’ Bonds docking band structure (ADF, PHASE) ADF inorganic molecule OLYP/TZP at current geor|

[y Surfaces ADF weakly bound molecule PBE/TZP at current g‘

ANF arnanic malenils O YP/T7P at Arrent nnnms‘

21



Rejestracja: https://portal.plgrid.pl

helpdesk@plgrid.pl

+48 12 63233 55 wew. 312



