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http://insilicolab.cyfronet.pl in si I ICO

Srodowisko pracy z systemem zintegrowanych narzedzi, ktére: lm

wspomagajg zarzadzanie ztozonymi obliczeniami

automatyzujg powtarzalne cykle obliczen

umozliwiajg w wygodny sposdb zarzgdzanie procesem obliczen
utatwiajg zarzagdzanie rozproszonymi danymi eksperymentu
umozliwiajg wspdlng analize rezultatéw wielu réwnolegtych obliczen

utatwiajg wspotprace pomiedzy badaczami pracujgcymi nad wspolnymi
projektami

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

i ns i I i Co Log in... You are logged in as anonymousUser @

w Welcome to InSilicoLab Portal

. - -I- To take advantage of the full portal functionality (including job submission and LFC
Your Expenments in SHco directory management), it is required that you have a valid proxy configured. You can
configure it now - using the left panel, or do it later at any time - by clicking the
1 \'."/ & 74! " " :
Menu (5% \ ) Configure proxy..." button in the workspace.
sensens. . grows W e oo coue o o o o 0 ) e e e
state...REF/STO-2G o 1ty. IS purpose, ptions right p
below.
Actions

1 Configure your proxy
& Create a new experiment:
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http://insilicolab.cyfronet.pl in Sll“:ﬂ

= Skrywa ztozonosc e-infrastruktury przed uzytkownikiem

b/

f Experiment Management Data Management\

Analysis Preparation

Sharing Storing
Reuse Viewing

Specification
Execution

'Experiment  Automatic B Data Provenance
Logic — Parallelization Bz Structure Tracking
F ‘mwl | . . . . 1.

Annotations

Metadata
Repository

Computational
Resources
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Dostepne domeny badawcze in Sl I ICO

Chemia kwantowa oraz biochemia lAl _/I,

Astrofizyka

obliczenia hydrodynamiczne metodami objetosci skoriczonej

obliczenia dla konsorcjum Cherenkov Telescope Array (CTA)
Geofizyka

srodowisko dla badan dotyczacych sejsmiki indukowane;j (IS-EPOS)

Chemistry IS-EPOS TCS AstroGrid-PL




I InSilicoLab for Chemistry ’!QR%‘, ‘
in silico

https://insilicolab.chemia.plgrid.pl/
Petne sSrodowisko pracy w przegladarce internetowej lAB

Pomaga w

przygotowaniu inputu do réznych obliczen pakietami chemii kwantowej

przeprowadzaniu obliczen na infrastrukturze gridowe;j

kontroli nad ztozonymi lub powtarzalnymi obliczeniami

zbieraniu oraz archiwizacji plikow wynikowych

analizie otrzymanych wynikow (réwniez z wielu obliczen jednoczesnie)
Mozliwosci

automatyczne zréwnoleglanie obliczen

automatyczna wstepna analiza rezultatéw

wizualizacja wynikéw (JMol)

mozliwos¢ tatwego powtdrnego uzycia plikdw wejsciowych lub
wynikowych
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in silico

https://insilicolab.chemia.plgrid.pl/
Dwa typy eksperymentéw lAB

obliczenia z wykorzystaniem metod chemii kwantowe]

Trajectory Sculptor

Molecule Specification
% 5. €2-200.xyz: Frame-085 DD~
Obliczenia metodami chemii kwantowej e o~
. . % 8. €2-200.xyz: Frame-145 ;;(} -
dostepne aplikacje . 8. ekt S »a -
Gaussian L ___ Download Input Data
() )T O O O Expand
GAMESS ress
Energy Plot
TUROBMOLE
Niedoida S
Terachem (wykorzystujgc GPGPU) 2
automatyczna wstepna analiza wynikdw obliczen
mozliwos$¢ réwnoczesnych obliczen dla réznych o e : “
.. . . (- Energy Value fev] |
geometrii w jednym eksperymencie .
4 Job No. SCF Energy [eV] 52 Charge Multiplicity > Details
1 ! 43.137073144 . 0 1 B
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https://insilicolab.chemia.plgrid.pl/ in Si I ICO

Trajectory Sculptor — narzedzie do przetwarzania trajektorii A' )

wynikowych z obliczert dynamiki molekularnej

automatyczna ekstrakcja istotnych dla uzytkownika fragmentéw struktur z
trajektorii MD

automatyczne przycinanie ramek trajektorii wybranych przez uzytkownika

wyniki eksperymentu mogg by¢ uzyte w obliczeniach wykorzystujgcych
metody chemii kwantowej
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Co jest potrzebne by uzy¢ InSilicolab? 1] Slllcn

Certyfikat gridowy (standard X.509) lAB

PEM lub 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 potwierdza jego
tozsamos¢ w ustugach gridowych — zastepuje hasto

Certyfikaty sg wystawiane przez zaufane Centra Certyfikacji (ang.

Certification Authority, CA)

Certyfikaty zwykle wazne sg jeden rok

Zadania obliczeniowe postugujg sie certyfikatem krétko zyjacym
(proxy)
mozliwe jest jego automatyczne odnawianie
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I Certyfikaty gridowe - centra certyfikacji

Dla uzytkownikéw 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/

generowany na zadanie dla kazdego uzytkownika (automatycznie)

dostep ograniczony do polskich zasobow

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

uzytkownik musi potwierdzi¢ tozsamos¢ w Urzedzie Rejestracji (RA)

umozliwia prace na catosci gridu w European Grid Initiative (EGI)
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I Certyfikaty gridowe - formaty certyfikatow

Certyfikaty gridowe moga by¢ przechowywane w réznych formatach.
Najbardziej rozpowszechnione to:

PKCS #12

certyfikat wraz z kluczem prywatnym znajduje sie w jednym pliku
binarnym zwykle o rozszerzeniu .pl2

PEM
certyfikat stanowi para plikdw tekstowych:
klucz prywatny (zwykle userkey.pem)

plik certyfikatu (zwykle usercert .pem)

Certyfikaty w formacie PEM uzywane sg

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

przegladarki internetowe

wiekszos¢ oprogramowania posredniczgcego
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Recepta:
Wygeneruj swoj certyfikat gridowy in SiIiCU

np. certyfikat z Simple CA na Portalu Uzytkownika l
PLGrid s

zaktadka "Certyfikaty”
Aplikuj o ustugi "Globalny dostep gLite” oraz "InSilicoLab for Chemistry"

zaktadka "Ustugi” i przycisk ,Zarzgdzaj ustugami” w Portalu PLGrid lub strona
https://apps.plgrid.pl/

wyszukaj ustuge "Globalny dostep glLite” i "InSilicoLab for Chemistry"
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® acoe-noul

‘ MOC HPC NA TWOIM BIURKU

Lekka aplikacja graficzna do zarzadzania zadaniami gridowymi

http://www.qoscosgrid.org/qcg-now/

Szerokie portfolio wspieranych aplikacji z chemii obliczeniowej
Gaussian
GAMESS -

Molpro == < wmp |

Files 4 Properties 13 Requirements @ Monitoring ik.Task [550] - Local task init

Da Iton ] ik.Task [314) - Started submiss

itaging [144) - Sending input 1
Application | g09 v | itaging [343) - Trying to send
L 2. 7 ranes A,

Turbomole e T

Grant | szkochemiauj2017

A D F Submission type Submit main file lj et |
| Selected file = ethanol.com :
C RYSTA L09 9 ‘ » Advanced properties
. . . -'ore:‘l » Helper scripts
integracja z GaussView 2
& |
den tasks e - = b - h

*  Report issue Messages
ler
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Recepta: QZQ{QJ ~

Wygeneruj swoj certyfikat gridowy

aQuacicy
M cLoOuUubD anb Gribo

np. certyfikat z Simple CA na Portalu Uzytkownika
PLGrid

zaktadka "Certyfikaty"
Aplikuj o ustuge "Globalny dostep QosCosGrid"

zaktadka ”"Ustugi” i przycisk ,Zarzgdzaj ustugami” w Portalu PLGrid lub strona
https://apps.plgrid.pl/

wyszukaj ustuge "Globalny dostep QosCosGrid”
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I InSilicoLab — struktura portalu ’!G.R%lt

GUI Podrecznik uzytkownika

Zaktadki

You are logged in as Klemens Noga .- @

in silico
Welcome
— in si I 1CO Welcome to InSilicoLab Portal
Your Experimenls 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 @ 7 @ | & j 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.
- 7
v dye v i U t k t
Y WOrz NnOWYy eKsperymen
method2/basis2 // -

methodl/basisl test 2 |® Configure your proxy

JR— * e vew spurmert Informacja o uzytkowniku

methodl/basisl test ¢ Quantum Chemistry experi
« Opt/Freq test v * Trajectory Sculptor . .

RDX ground state i= Manage your experiments I Za rzad Za n I e p rOXy
' B3LYP/cc-pVDZ geometry v Manage your LFC files (only with valid proxy)

optimization

RDX ground state % Just close this tab
« B3LYP/de2-SVE geometry ¥

optimization

e ey~ Przestrzeh robocza

RDX ground state
v B3LYP/cc-pVDZ geometry v
optimization

v testing no of proc - 4 v

v testing no of proc -

Jommeee o Eksperymenty uzytkownika

Antimization

Filter by name

LFC Catalogue
~ 8 | =

B experiments v

4— Katalog plikéw

Filter by name
Report 2 problem

© 2013 InSilicoLab v1.1




I InSilicoLab

Przyktadowy eksperyment

— struktura portalu
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.
H ili Zakfadkl You are logged in as Klemens Noga . @
in silico 0w “
l Welcome  RDX ground stat..  Opt/Freqtest  method2/basis2..  dye
Experiment dye | g
N Started 2013-06-21 at 03:47:43
Your Experiments Status Completed
- Identifier 1371779263636
Menu &V 2| 4 rediecory /aridvoplgrid plinsilicolab/c.PL_o.GRID._o.U] _cn.Klemens . 371
o dye v Experiment Input Data
r riment Inj al
method2/basis2 // - .
methodl/basisl test 2 Load prepared input
method2/basis2 // - Title Section : cal si
methodl/basisl test
« Opt/Freg test - Link 0 Section - .
py Vo
RDX ground state °
v B3LYP/cc-pVDZ geometry v Route Section Ian I -
Gaussian
fox ground state Charge & Multiplicity [0 | & [1 ] Gaussian 09 C 01
« B3LYP/de2-SVP netr v
optinizstior geonetzy Additional Parameters p L
k RDX ground state .
he tfr t
Eksperymenty-uzy C- perr 2~
RDX ground state x 2. €2-200.xyz: Frame-025 X4
v B3LYP/cc-pVDZ geometry v
optimization ° x 3. e2-200.xyz: Frame-045 ﬂ)@ v
« testing no of proc - 4 - x 4. e2-200.xyz: Frame-065 X4
« testing no of proc v x 5. e2-200.xyz: Frame-085 PP~
RDX ground state x 6. €2-200.xyz: Frame-105 ’-’@ v
« MP2/de2-SVP geometxry v
optimization Download Input Data
RDX ground state —Job ) Status
« MP2/de2-SVP geometry v d 4 b I H H h  ——|
optintzation EEEEEEEEEE Status zadan o ICZeNIOWYC Expand
RDX ground state — Results
« MP2/de2-SVP geometry v
optimization
Energy Plot 2|
Filter by name ‘ 44
LFC Catalogue s
. .
: sl Wyniki
- 3 y
B experiments v 9, 43
o
1 4 % 425
>
>
Katalog plikow :
8 «
Filter by name ‘
© 2013 InSilicoLab v1.1 Report a problem
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Przygotowanie certyfikatu oraz utworzenie proxy

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

Otwoérz 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 dtugich odnawianlych proxy)
wpisz hasto do certyfikatu

nacis$nij przycisk “Generate proxy”

Jestes gotowy do eksperymentdw in silico!

http://tinyurl.com/2017-chemia-uj
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Obliczenia kwantowo-chemiczne z wykorzystaniem pakietu Gaussian
Stwoérz nowy ,,Quantum Chemistry experiment”
zataduj plik rdx.pm3.gjf
zobacz geometrie czgsteczki
wgraj inng konformacje (i.e. rdx.aae.xyz or rdx.all.xyz)
sprawdz poprawnosc danych

uruchom eksperyment przyciskiem ,Run”

Po chwili
sprawdz, ktora z konformacji miata najnizszg energie
zobacz optymalng geometrie czgsteczki
zobacz petny log z obliczert Gaussiana

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

Stworz nowy , Trajectory Sculptor experiment”
zataduj trajektorie MD z pliku md.small.1-40
zobacz jedng z ramek wejsciowych
znajdz czgsteczki w roztworze
atomy nalezgce do czgsteczki rozpuszczonej to 1-38
sg trzy typy czgsteczek rozpuszczalnika
acetonitryl (o sekwencji atomdéw CNCHHH)
aniony nadchloranowe (o sekwencji atomow CIOO0OQ)
kationy litu (Li)
przejrzyj znalezione czgsteczki
zaproponuj warunki przyciecia ramki
mozesz zastosowac rozne metryki dla roznych rozpuszczalnikow

by uzyskac strukture bez tadunku mozna uzyé metryki o zdefiniowanej ilosci
najblizszych czasteczek (i.e. 20 czasteczek acetonitrylu oraz po jednym z jonow;
sktadnia: 20;1;1)

przejrzyj przycietg ramke
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Eksperyment Trajectory Sculptor — cd
zdefiniuj zakres ramek ktére majg zostac przyciete (jest ich 30 w pliku z MD)

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

przejrzyj uzyskane wyniki

uzyj ponownie wybranych ramek stosujgc doktadniejszg metode obliczen



Rejestracja: https://portal.plgrid.pl

helpdesk@plgrid.pl

+48 12 632 33 55 wew. 312



