Narzedzia dostgpowe QosCosGrid
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QosCosGrid

Zlecanie i kontrolowanie zadan w infrastrukturze PL-Grid odbywaé sie moze w zalezno$ci od preferencji i przyzwyczajen uzytkownika z
wykorzystaniem réznych klientéw.

Podstawowymi narzedziami dostgpowymi QosCosGrid sa klient tekstowy (QCG-SimpleClient) oraz narzedzie graficzne (QCG-Now).

® QCG-SimpleClient (klient tekstowy)
® QCG-Now (klient graficzny)
® Portale dziedzinowe

©  Nanotechnology-Gateway

QCG-SimpleClient (klient tekstowy)

QCG-SimpleClient jest zastawem polecen wzorowanych na poleceniach systemu kolejkowego. Polecenia sg jednakowe i niezalezne od systemu
kolejkowego dajac jednolity dostep i kontrole zadan w catej infrastrukturze PL-Grid.

Petna dokumentacja polecen oraz formatu opisu zadan (QCG-Simple) znajduje sie pod adresem: https://docs.plgrid.pl/qcg-client.

Dla wygody uzytkownikéw QCG-SimpleClient zainstalowany jest ma maszynach dostepowych do infrastruktury QCG.
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Klient tekstowy QosCosGrid [QCG] dla infrastruktury PL-GRID.
Strona projektu QCG: www.qoscosgrid.org

Zglaszanie probleméw:  helpdesk@plgrid.pl

Pytania techniczne: qcglplgrid.pl
0d czego zaczac (konfiguracja srodowiska): qcg_how_to_start
Podrecznik uzytkownika: https://docs.plgrid.pl/qcg
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QCG-Now (klient graficzny)

QCG-Now jest prostg w uzyciu aplikacjg "desktopowq" umozliwiajaca zlecanie zadan obliczeniowych na zasoby PL-Grid wprost z komputeréw
osobistych. Poprzez QCG-Now mozliwe jest zlecanie zadan obliczeniowych wykorzystujacych popularne pakiety oprogramowania dostepne w
infrastrukturze PLGrid, w tym Gaussian, MATLAB, NAMD, R, Abinit, Abaqus. QCG-Now umozliwia takze uruchamianie skryptéw stworzonych w
BASH'u lub Python'ie. Aplikacja dostepna jest na systemy operacyjne Windows, Linux oraz MacOS.

(Aplikacja QCG-Now rozwijana jest w ramach prac wiasnych przez Poznanskie Centrum Superkomputerowo-Sieciowe).

Wigcej informacji dostepne jest na stronie domowej oprogramowania.


https://docs.plgrid.pl/qcg-client
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=14190235
http://www.qoscosgrid.org/qcg-now
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1588513875676 _154.

Filtr tekstowy:

Parametry zadania

Aktualny stan: Stan  Zakoficzone [FINISHED]

V| Aktywne
Wyniki  Dostepne lokalnie

V| Zakoficzone poprawie
Otwérz

V| Anulowane 11583159537513_266. Katalog z wynikami ~ C:\Users\bbosalqcg-now-results\J1...__2669NJ1583159537513__2669/task
V| Zakoficzone bledem P

V| Uszkodzone 2020 Mar 215:32:13

S

J1583159537513_2669/task

57226252_347.
ar 2 14:53:43

Zlecone po: Nazwa J1583159537513__2669/task

Aplikacia 16

Zlecone przed
Glowny plik  C:\Users\ OneDrive\Desk:

Zaséb  eagle

Zlecone w ciagu:
bez ograniczen = Katalog roboczy  gsiftp://eagle.man.poznan.pl//tmp/lustre/pl. 1583159537513 _2669 _task 1583159537691 579

11582293343771_278.

Zlecenie 2020 Mar 215:32:13 CET

Zakolejkowanie 2020 Mar 2 15:32:17 CET

22290035260_510.
b211400:32 Spodz. uruchomienie
s Uruchomienie 2020 Mar 215:32:28 CET

113:59:22

Zakoiiczenie 2020 Mar 2 15:33:13 CET
11582289428415_744.

DD VDN DMD.

Pokaz ukryte zadania Aktualizacia 2020 Mar 2 15:34:02 CET
113:5012
> Porzadek sortowania

7 Zadania zostaty zsynchronizowane @
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» | Zaldadki [C].p\examplesiqcg-icon\gaussian\Naphthalene gif 3|

» i Katalog domowy
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w/| Pobierz automatycznie wyniki obliczeri

Pozostaw wyniki obliczer na zasobie

Portale dziedzinowe

Nanotechnology-Gateway

Srodowisko portalowe dla naukowcéw z dziedziny nanotechnologii — Nanotechnology Gateway. Aktualna wersja zintegrowana jest z aplikacjami
ABINIT, Quantum Espresso oraz NAMD i NW-Chem a jej podstawowa funkcjonalnoscig jest przygotowywanie danych wejsciowych, zlecanie zadan
do rozproszonych systeméw komputerowych, monitorowanie stanu i kontrolowanie symulacji, przetwarzanie i analiza rezultatéw, przechowywanie i
archiwizacja danych. Oprécz tego dostepne sa w peini zautomatyzowane operacje na danych, jak ich przenoszenie, konwersja, przetwarzanie oraz
wizualizacja. Najbardziej zaawansowang czescig portalu jest klient aplikacji ABINIT. Pakiet oprogramowania do symulacji ABINIT pozwala miedzy
innymi na rozwigzywanie nastepujacych problemoéw: wyznaczanie energii catkowitej, gestosci tadunkowych oraz struktury elektronowej uktadéw
kwantowo-mechanicznych (elektrony, jadra atomowe) w oparciu o zatozenia teorii funkcjonatu gestosci (pseudopotencjaty oraz baze fal ptaskich).
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