Chemia: InSilicoLab for Chemistry (wycofane)

Krotki opis ustugi

Ustuga InSilicoLab ma na celu wsparcie uruchamiania ztozonych eksperymentéw obliczeniowych chemii kwantowej na infrastrukturze PL-Grid.
Pozwala na przygotowanie danych wej$ciowych (w tym serii plikdw o wspdlnej strukturze) dla wspieranych programéw kwantowochemicznych,
wystanie przygotowanych zadan na grid i ich uruchomienie, a nastepnie zebranie plikéw wynikowych i ich wstepng analize. Przygotowywanie danych
wejsciowych do ustugi InSilicoLab for Chemistry moze zosta¢ dodatkowo utatwione poprzez uzycie narzedzia Quantum Chemistry Advisor.

Dzieki zapisywaniu danych w katalogach sieciowych, mozliwe jest przekazywanie danych z jednego eksperymentu obliczeniowego do drugiego oraz
dostep do nich niezalezny od komputera, z ktérego zlecono zadania. Mozliwo$¢ zapamigtania eksperymentu pozwala na fatwe odtworzenie cyklu
obliczeniowego.

Eksperymenty ustugi InSilicoLab utatwiajg planowanie sekwencyjnych schematéw obliczeniowych wymagajacych przygotowania serii plikéw z danymi
bazujgcych na wspdlnym schemacie. Ustuga przeznaczona jest dla oséb wykonujacych obliczenia kwantowochemiczne na tego typu zestawach
danych.

Obecnie dostepne sg nastepujace eksperymenty InSilicoLab:

Obliczenia kwantowochemiczne

Eksperyment ten pozwala przygotowanie plikéw danych wejsciowych dla kilku programéw obliczeniowych chemii kwantowej (Gaussian, Gamess, Turb
omole, Niedoida), specyfikacje zadan zasobdw a nastgpnie uruchomienie obliczen na infrastrukturze gridowe;j.

Po zakonczeniu obliczen uzytkownik ma mozliwo$¢ pobrania plikéw wynikowych, przeprowadzenia wstepnej analizy (w tym uzyskania zestawienia
obliczonych parametréw w formacie XML) oraz zachowania danych i wynikéw w przestrzeni storage'owej w celu dalszego wykorzystania w kolejnych
eksperymentach.

Trajectory Sculptor

Trajectory Sculptor jest narzedziem utatwiajacym manipulacje danymi podczas sekwencyjnego modelowania kwantowochemicznego ztozonych
uktaddéw, w szczegdlnosci czasteczek w roztworach.

Jednym z typowych podejs$¢ uwzgledniania efektéw solwatacyjnych jest strategia MD/QC: w pierwszym etapie uktad modelowany jest dynamika
molekularng (klasyczna lub ab initio), nastepnie z okreslonych etapdw uzyskanej trajektorii wybierana jest cze$¢ uktadu (czasteczka rozpuszczona +
najblizsze czasteczki rozpuszczalnik) do dalszych obliczen kwantowochemicznych (doktadniejszg metodg lub w celu obliczenia dodatkowych
wielkos$ci jak np. energie wzbudzen czy przesunigcia chemiczne).

Narzedzie Trajectory Sculptor automatyzuje przygotowanie danych do drugiego etapu obliczen (realizowanego nastepnie w eksperymencie obliczen
kwantowochemicznych InSilicoLab): wybér klatek trajektorii i wycigcie z nich interesujacej czesci uktadu — czagsteczki w otoczeniu rozpuszczalnika.
Dzieki mozliwosci definiowania wielu typow czasteczek rozpuszczalnika mozliwe jest badanie czasteczek w mieszaninach rozpuszczalnikéw,
cieczach jonowych lub roztworach elektrolitow.

Niezbednymi danymi wej$ciowymi jest trajektoria dynamiki molekularnej i informacja o warunkach brzegowych. Uzytkownik ma do dyspozycji wiele
mozliwosci specyfikacji otoczki solwatacyjnej wycinanej wraz z czasteczka rozpuszczonag dzieki réznym sposobom okreslania odlegtosci
rozpuszczalnik-czasteczka rozpuszczona oraz wybierania wycinanych czasteczek rozpuszczalnika (do zadanej odlegtosci lub zadana liczba
czasteczek). Na kazdym etapie pracy mozliwa jest wizualizacja wynikéw. Efektem dziatania narzedzia s geometrie uktadéw wycietych z
poszczegolnych ramek zapisane w osobnych plikach lub jako trajektoria w pojedynczym pliku. Mozliwe jest tez przekazanie ich do innego
eksperymentu InSilicoLab w celu uruchomienia obliczen na infrastrukturze PL-Grid.

Eksperyment Cubegen

Stuzy do generowania tzw. plikéw cube programu Gaussian. Niezbedne jest dostarczenie (np. z przestrzeni storage'owej uzytkownika)
wygenerowanego wczesniej (np. w ogolnym eksperymencie InSilicoLab) pliku checkpoint z przechowanymi danymi obliczen.

TeraChem

Eksperyment ten utatwia uzycie programu TeraChem stuzacego do wykonywania obliczer kwantowochemicznych na kartach graficznych ogélnego
przeznaczenia (GP GPU computing). Pozwala to na znaczne, nawet kilkunastokrotne przyspieszenie niektérych obliczen (w zaleznos$ci od rozmiaru
uktadu i stosowanej metody).

Aktywowanie ustugi

Aby skorzystac¢ z ustugi InSilicoLab for Chemistry nalezy aktywowac ja w katalogu aplikacji i ustug.

Dodatkowo, do wykonywania obliczer kwantowochemicznych, wymagane jest aktywowanie ustugi "Globalny dostep gLite". Aktywowanie tej ustugi
moze sie odby¢ wytacznie po zarejestrowaniu co najmniej jednego certyfikatu osobistego w Portalu PL-Grid - informacje na temat rejestracji oraz
mozliwosci uzyskania certyfikatu mozna znalez¢ w rozdziale "Pierwsze kroki w Portalu Uzytkownika" niniejszego podrecznika.


https://docs.cyfronet.pl/display/PLGDoc/Quantum+Chemistry+Advisor
https://aplikacje.plgrid.pl/list/
https://portal.plgrid.pl/
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=23626092
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=23626683
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=23626756

Uwaga: Zaraz po aktywowaniu ustugi "Globalny dostep gLite" informacje na temat konta uzytkownika muszg zosta¢ przekazane do infrastruktury - ten
proces moze trwa¢ maksymalnie do 6 godzin. W tym czasie moze nie by¢ dostepna petna funkcjonalno$¢ eksperymentéw kwantowochemicznych
(uruchamianie eksperymentéw oraz pobieranie danych). Po spropagowaniu wszystkich danych petna funkcjonalno$¢ systemu jest dostepna.

Wykonywanie obliczen z uzyciem pakietu TeraChem wymaga takze aktywowania dodatkowych ustug:

Dostep do klastra ZEUS - Cyfronet

Dostep do GPGPU - Cyfronet

PLG-Data: mini-ustuga do zarzadzania plikami na klastrze
Rimrock

Zwracamy réwniez uwage ze, w zwigzku z przejsciem na nowy system scratch na maszynie Zeus, dla oséb ktére uzywaty starego systemu scratch,
konieczne jest przetaczenie na nowy. Sprawdzenia, ktdry system jest uzywany mozna dokonaé wyswietlajac zmienng $SCRATCH (echo $SCRATCH)
- powinna ona wskazywa¢ / mt / | ust r e/ scr at ch2/ peopl e/ <nazwa_uyt kowni ka>. Przetaczenia na nowy system scratch mozna dokonaé w
nastepujacy sposoéb:

1. Nalezy zalogowac¢ sig przy uzyciu ssh na maszyneg zeus.cyfronet.pl (nazwa uzytkownika i konta jest tozsama z uzytkownikiem i kontem w
portalu http://portal.plgrid.pl)

2. Usunac¢ plik ~/.zeusoldscratch (rm ~/ . zeusol dscr at ch)

. Zalogowac sie ponownie

4. Sprawdzi¢ czy zmienna $SCRATCH wskazuje wiasciwa lokalizacje (echo $SCRATCH) -/ mt /| ustre/ scrat ch2/ peopl e
/ <nazwa_uyt kowni ka>

w

Informacje dotyczace ustug i ich aktywowania mozna znalez¢é w podreczniku uzytkownika.

Pierwsze kroki

Nalezy potaczy¢ sie z serwerem ustugi
https://insilicolab.chemia.plgrid.pl/

Po wejsciu do ustugi, otwiera sie ekran. Jesli nie bylismy wczes$niej zalogowani do ustugi, dostepny jest dla nas jedynie ekran anonimowego
uzytkownika. Logowanie do wtasnego konta nastepuje po przycisnieciu przycisku Log in... i jest mozliwe jest na dwa sposoby:

® |ogowanie poprzez certyfikat zarejestrowany w przegladarce uzytkownika (nasze dane zostang sczytane z certyfikatu)

® Logowanie poprzez OpenlD dla infrastruktury PL-Grid. W tym wypadku zostaniemy przekierowani na strone OpenlID dla PL-Grid i
poproszeni o wpisanie danych dostepowych do infrastruktury - nazwy uzytkownika i hasta (tych samych ktére podajemy w Portalu PL-Grid)
lub sczytany zostanie certyfikat umieszczony w przegladarce. Jesli ustuga InSilicoLab for Chemistry nie byta aktywna wczesniej zostanie ona
aktywowana automatycznie po zaakceptowaniu odpowiedniego komunikatu. Po zalogowaniu zostaniemy automatycznie przekierowani z
powrotem na strone ustugi.


http://portal.plgrid.pl/
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=4260592
https://insilicolab.chemia.plgrid.pl/
http://portal.plgrid.pl/
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‘You are identified with grid certificate issued for plgeilmes 0

Welcome to InSilicoLab Portal @
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 now -
using the left panel, or do it later at any time - by clicking the “Configure proxy..." button in the
workspace.

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.

Your Experiments
Menu = Sl

Configure your proxy

g' Create a new experiment:
+ Gaussian, GAMESS, TURBOMOLE
+ Trajectory Sculptor

Manage your experiments

Manage your LFC files (only with valid proxy)

®  Just close this tab

The porial interiace inciudes icons from the following icon sets:
+ Snowish and Vista Inspirate by Alexandre Moore

Eugue lcons by Yusuke Kamivamane

Paper Files by Emre Ozcelik

Minimal perception by Mandarancio

Office icons by Freeiconsweb

PICOL by PICOL

IDesian icons by Alexey Eqoroy
Gnome icons by Gnome Project

otiny by Twothirty

rystal Project, Crystal Clear and KDE Crystal Diamond by Everaldo Coelho
‘arm-fresh by FatCow Web Hosting

ed Icons by Gasyoun

pirit20 by 19eighty?
Real Vista 2 by Iconshock

‘ Filter by name ‘

ASP.NET icons by ASP.NET iconsASP.NET icons.
Minimal perception by Mandarancio
Carpelinx by Lothar Grimme
ERESH Add-on by lconEden
eedicons v 2 by Zeus Box Studio
BWPX by Paul Armstrong
Web Design Creatives by Web Design Creatives
The Spherical icon set by Ahmad Hania
Elegant Themes Icons by ElegantThemes 1
Nuvola by David Vignoni
Oxygen by Oxygen Team

LFC Catalogue
- 8o

B experiments -

The InSilicoLab logo includes a sligthly modified version of this clipart graphics. The following tools were used to create and shape the portal
| [ 5 » » P - =
Report a problem ©2013 InSilicolab v1.1M3

‘ Filter by name

W celu przeprowadzenia obliczen niezbedne bedzie skonfigurowanie odpowiedniego certyfikatu proxy przez kliknigcie na link Configure your proxy:

[& nsiicorab-portal < |

& Iﬂ https://insilicolab.grid.cyfronet.pl/main.html i e] v Google @

Proxy configuration

Upload your proxy-
Pro: Your proxy expires in
Y expired

file

VOMS proxy Uploaded files
Certificate file uploaded usercert.pem i
Private key file uploaded userkey.pem i

Virtual Organization | vo.plgrid.pl X589 proxy 07

Passphrase l-—-

Use MyProxy &

Certyfikat proxy konieczny jest do przeprowadzania obliczen z wykorzystaniem infrastruktury PL-Grid a takze przegladania danych zgromadzonych w
zasobach tej infrastruktury. Nie jest natomiast konieczny do przegladania konta uzytkownika i zapisanych przez niego analiz a takze do wstepnego
przygotowania danych przy pomocy narzedzia Trajectory Sculptor (patrz rozdziat "Zaawansowane uzycie").

Istnieja dwie mozliwosci konfiguracji proxy w portalu:



1. Zatadowanie istniejacego proxy - wygenerowanego uprzednio na infrastrukturze. Instrukcja jak wygenerowac takie proxy dostgpna jest po
kliknieciu w pytajnik w polu Upload your proxy. Jest to opcja bezpieczniejsza dla uzytkownika, ale wymaga kazdorazowego tadowania proxy
po uptywie jego waznosci (12 godzin).

2. Generacja proxy z poziomu portalu. Aby wygenerowac¢ proxy w portalu, nalezy zatadowa¢ do niego pliki certyfikatu i klucza w formacie PEM
(najczesciej sa to usercert.pem i userkey.pem) lub PKCS12 (np. usercert.p12). Jest to czynno$¢ jednorazowa, i nie bedzie potrzeby
ponawiania jej w przysztosci jesli certyfikat uzytkownika nie ulegnie zmianie. Nastepnie nalezy wybra¢ wirtualng organizacje - dla
infrastruktury PL-Grid jest to vo.plgrid.pl, poda¢ hasto do zatadowanego klucza (UWAGA: hasto nie jest przechowywane nigdzie w systemie)
oraz klikna¢ przycisk Generate proxy. Zaznaczenie opcji Use MyProxy da nam mozliwo$¢ automatycznego przedtuzania certyfikatu proxy
dla uruchomionych zadan do 168. Dodatkowe instrukcje (m. in. instrukcje postepowania w przypadku kiedy certyfikat uzytkownika jest w
formacie innym niz PEM) dostepne sg po kliknieciu w pytajnik w polu VOMS proxy initialization.

W obu przypadkach, jesli proxy zostato skonfigurowane poprawnie, zostanie wyswietlona na zielono ilo$¢ pozostatego czasu wazno$ci proxy w
portalu (w polu Your proxy expires in).
Po skonfigurowaniu certyfikatu proxy mozna przystapi¢ do wiasciwego eksperymentu. W celu wykonania obliczen kwantowochemicznych z menu Cre

ate a new experiment nalezy wybra¢ pozycje Quantum Chemistry experiment.

Welcome

- al= Welcome to InSilicoLab Portal
n SIlIBI] To take advantage of the full portal fi

LAD

Actions

it is required that you
king the "Configure

c cluding job submission and LFC directory manag
onfigure it now - using the left panel, or do it later at any time -

v, you can still access the portal and work with limited functionality. For this purpose,

oose not to configure your p
one of the options right panel

i Configure your proxy
#  Create a new experiment:

I + Quantum Chemistry experiment I
+  lrajectory Sculptor

= Manage your experiments
|2 Manage your LFC files (only with valid proxy)

*  Just close this tab

W przegladarce otworzy sie karta nowego eksperymentu obliczeniowego wykorzystujgcego programu chemii kwantowe;j.

Uwaga: przy wyborze odpowiedniego programu chemii kwantowej, a takze przy uzupetnianiu jego parametréw, mozna skorzysta¢ z ustugi Quantum
Chemistry Advisor, agregujacej dane o tych programach i wspomagajacej wybor odpowiedniego do danych obliczen.

[& nsiicorab ortal

& a cyfronet.pl +&| B~ Google Q J\-/L @

‘You are logged in as plgeilmes . @

in silico
lAﬁ Welcome New experiment
'j Your proxy expires in 11 hours, MyProxy is enabled ?

—Describe your experiment;

Your Experiments

Menu 2y @ ‘ &

Short name

Description

—Input Data Specification
Gaussian s Load prepared input Przegladaj... | Nie wybrano pliku.
Output file name #e|| gaussian log
Checkpoint options Use checkpoint files.
& Write checkpoints

Title Section
%chk=<output_file name>.chk

Link 0 Section rd

'Gaussian

°
Gaussian 09 C 01
Route Section

Charge & Multiplicity & Add

Additional Parameters
| Cubegen Options

Filter by name Geometry Specification
Przegladaj... | Nie wybrano pliku. @ || No molecules specified.
LFC Catalogue LFC location y

- @ ‘ & Molecular Formula N
Advanced search...

@ experiments -
Add New Molecule

y Scan ization
input.inp Download Input Data

Report a problem

Filter by name

i© 2014 InSilicoLab v1.4


https://docs.cyfronet.pl/display/PLGDoc/Quantum+Chemistry+Advisor
https://docs.cyfronet.pl/display/PLGDoc/Quantum+Chemistry+Advisor

Identyfikacje eksperymentu wprowadzamy podajac jego krotka nazwe oraz (opcjonalnie) dtuzszy opis. W przypadku niepodania krotkiej nazwy,
wykorzystane zostanie pole Title formatki aplikacji kwantowochemicznej. Jesli oba pola zostang puste, jako krétka nazwa uzyty zostanie tekst "(no
title)".

Describe your experiment

Short name ethane

Description

Prosta metodg zadania geometrii badanego uktadu jest wprowadzenie jej przez zatadowanie przygotowanego wczesniej pliku w Geometry
Specification a nastepnie okreslenie jego typu (np. XYZ) w otwierajacym sie oknie menu. Domysinie typ pliku ustawiany jest na podstawie jego
rozszerzenia. Przyciskiem Finish korczymy wprowadzanie geometrii uktadu.

Chooselconvert molecules

Choose a subset of geometries from the file

Start From & Molecule-B81
End At
Each
Use another format to read the file: | xyz [XYZ cartesian coordinates format] =

Do not process the molecule file

Cancel Finish

Rozwijajac liste menu w oknie zawierajgcym spis wprowadzonych danych mozemy np. obejrze¢ na ekranie strukture wybranego uktadu wyswietlajac
ja jako applet Jmol:

Molecule Specification
Przegladaj... @ 1 CC LD -

S ——— ¥ 50 Show in Jmal

1 Eormula A Show as text

Advanced search... O Download

Add New Molecule Reuse

&) Tags...

-Grid Settings Annotations... -

- dradrs val

Po wybraniu z listy jednego z dostepnych programéw wprowadzamy specyfikacje wybranej metody i parametréw oblicze. Rodzaj wprowadzanych
danych zalezy od wybranego pakietu kwantowochemicznego.



Dla programu Gaussian bedzie to krotki opis zadania (Title), parametry wykonania programu okreslane w sekcji Link O (np. limit pamieci), metode i
rodzaj obliczen w sekcji Route (w przyktadzie jest to optymalizacja geometrii z wykorzystaniem funkcjonatu B3LYP w bazie 6-31+G*) oraz tadunek i
multipletowo$¢ badanego uktadu. Mozemy tez okresli¢ nazwe pliku wynikowego (domys$inie jest to gaussian.log), zazada¢ zachowania plikéw

"checkpoint" lub wygenerowac plik typu cube).

— Input Data Specification

Gaussian = Load prepared input
Output file name el gaussian
Checkpoint options Use checkpoint files
& Write checkpoints
Title Section C2He
%chk=etan.chk
Link 0 Section /| FHem=256HB

#B3LYP/6-31+g* opt
Route Section

Charge & Multiplicity B &1 Add

Additional Parameters

| Cubegen Options

Nie wybrano pliku.

' Gaussian

Gaussian 09 C01

Pomocne przy zadawaniu parametréw w Link 0 section jest uzycie ikony obok pola, utatwiajacej poprawny zapis ustawien pamieci i liczby procesoréw:

%chk=etan.chk

Link 0 Section | HEm=256HB
& %Mem=
¥MNProcShared=
Route Section Click outside of this popup to close it

Kliknigciem przycisku Run wydajemy polecenie wystania zadania do wykonania na infrastrukturze PL-Grid

polu Job Execution Status

. Aktualny stan zadania mozemy $ledzi¢ w



[5 InsilicoLab - Portal
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& | @ hetps://chemportal.grid.cyfronet.pl/chem m
in Sili[:ﬂ You are logged in as pigeilmes . €@
Welcome New experiment C2H6
Title Section -
Your Experiments Link 0 Section
. 57 & ' -
veru BV Gaussia
D Cc2H6 - Gaussian 09 C 01
— Route Section

Filter by name

LFC Catalogue
- t 8| &

@ experiments -

Filter by name
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Charge & Multiplicity &
Additional Parameters

Cubegen Options

‘Geometry Specification
1 CC

Geometry Scan Parameterization

DD~

input.inp Download Input Data

—Job Execution Status

Input Collapse
Data
Job 01: cc Index 1
EXTERNAL Job ID No job ID assigned yet.
Status @®
Additional
status
/fgrid/vo.plgrid.pl/insilicolab-test/c.PL__
LFC 0.PL-Grid__o.Uzytkownik__o.CYFRONET__cn.
location Andrzej_Eilmes__cn.plgeilmes/experiments

Jexperiment-1393444726417/job-01

» Download job files

Report a problem

Po rozpoczeciu wykonywania obliczen status ten zmienia sie na RUNNING ...

r—Job Execution Status

Input Data

Job 01: RUNNING CC

Collapse

Abort all jobs

Index
Job IDv
Status

Additional
status

LFC
location

Collapse
1
https://1b82.grid.cyf-kr.edu.pl:90e0
/0edhMNKZTAGgydUBkadmlg
running (i)

JSAGA:RUNNING_QUEUED

/grid/vo.plgrid.pl/insilicolab-test/c.PL__
0.PL-Grid__o.Uzytkownik__o.CYFRONET__cn.
Andrzej_Eilmes_ cn.plgeilmes/experiments
fexperiment-1393444726417/job-01

» Download job files

Download All Job IDs

... a po ich zakonczeniu na FINISHED.




—Job Execution Status

Input Data Collapse
= Job 01: FINISHED CC B index a
T https://1be2.grid.cyf-kr.edu.pl:9000
/0edhMNKZTABgydU8kadmlg
Status finished (i)
Additional

JSAGA: RUNNING_POST_STAGING
status

https://chemportal.grid.cyfronet.pl
Live log /livelogging/view.php?id=1393444726417-
joblé&token=9a55bd32c4ad49b3443ca311ciThée308
/grid/vo.plgrid.pl/insilicolab-test/c.PL__
LFC 0.PL-Grid__o.Uzytkownik__o.CYFRONET__cn.
location Andrzej_Eilmes_ cn.plgeilmes/experiments
fexperiment-1393444726417/job-01

» Download job files

Collapse Abort all jobs Download All Job IDs

W sekcji Results dostajemy podsumowanie charakterystycznych parametréw wykonanych zadan, np. koncowa energie uktadu po zakonczeniu

procesu optymalizacji geometrii (mozemy wybra¢ jednostki, w ktérych podawane sg warto$ci energii):

Results
A Job No. SCF Energy [eV] s? Charge Multiplicity
1 -2172.38238081 - 0 1 P
Check for results Exportdata |Change energy unit | eV 2

Rozwijajac menu Download job files mozemy pobraé zarchiwizowane pliki zadania (input, log oraz checkpointy Gaussiana) a takze wydobyte z pliku
outputowego wyniki obliczen, np. geometrie i warto$ci energii w kolejnych krokach optymalizacji geometrii, energie orbitalne i inne parametry

(zaleznie od rodzaju wykonanych obliczen).

> insiicoab Portl Cirted|mp/parsed_darexmi %

@ file://ftmp/parsed_data.xml ~¢ H-

a &

—<job archive_filename="jobfile.tar.gz">
—<computation parse_successful="true" output_filename="jobfile.log">
<parameters multiplicity="1" charge="0" normal_termination="true" number_of atoms="8"/>
—<geometry optimization stable_geometry found="true">
—<optimization_step number="0">
—<geometry units="Angstroms" symmetry="CS">
C 0.0-0.725002 0.0 H -1.026721 -1.087998 0.0 C 0.0 0.725004 0.0 H 0.513358 -1.088004 0.88916 H 0.513358
-1.088004 -0.88916 H 1.02672 1.088 0.0 H -0.513355 1.087997 -0.88916 H -0.513355 1.087997 0.88916
</geometry>
<SCF units="eV" energy="-2172.20951486"/>
<S2 value="-"/>
</optimization_step>
—<optimization_step number="1">
—<geomeiry units="Angstroms" symmetry="CS">
C 0.0-0.767407 0.0 H -1.017693 -1.177425 0.0 C 0.0 0.767407 0.0 H 0.508886 -1.17734 0.881364 H 0.508886
-1.17734 -0.881364 H 1.017693 1.177425 0.0 H -0.508885 1.177338 -0.881365 H -0.508885 1.177338 0.881365
</geometry>
<SCF units="eV" energy="-2172.37922916"/>
<S2 value="-"/>
</optimization_step>
—<optimization_step number="2">
—<geometry units="Angstroms" symmetry="CS">
C0.0-0.76522 0.0 H-1.021396 -1.16562 0.0 C 0.0 0.765221 0.0 H 0.510739 -1.165542 0.884561 H 0.510739
-1.165542 -0.884561 H 1.021396 1.16562 0.0 H-0.510739 1.165541 -0.884562 H -0.510739 1.165541 0.884562
</geometry>
<SCF units="eV" energy="-2172.38231538"/>
<52 value="-"/>
</optimization_step>
—<optimization_step number="3">
—<geometry units="Angstroms" symmetry="CS">
C 0.0-0.765822 0.0 H -1.021577 -1.1652 0.0 C 0.0 0.765823 0.0 H 0.510834 -1.165129 0.884716 H 0.510834
-1.165129 -0.884716 H 1.021577 1.1652 0.0 H -0.510834 1.165129 -0.884716 H -0.510834 1.165129 0.884716
</geometry>
<SCF units="eV" energy="-2172.38238081"/>
<S2 value="-"/>
</optimization_step>
</geometry optimization>
—<orbitals units="eV" computation="restricted">
<orbital energy="-276.957199327" number="1" symmetry="A"/>
<orbital energy="-276.951484936" number="2" symmetry="A"/>
<orbital energy="-20.4899004147" number="3" symmetry="A"/>
<orbital energy="-16.7964991965" number="4" symmetry="A"/>

~avhital anaror—" 11 2490757667 n h

Parametry i dane zakonczonych zadan moga zosta¢ zachowane w spisie eksperymentéw uzytkownika, w celu pézniejszego wykorzystania lub

powtorzenia.
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przejsciu do portalu InSilicoLab i skonfigurowaniu proxy (patrz Pierwsze kroki) z menu Create a hew experiment wybieramy pozycje Trajectory
Sculptor. W przegladarce otworzy sig karta eksperymentu pozwalajacego przygotowa¢ dane do obliczen kwantowochemicznych poprzez wyciecie
wybranych fragmentéw uktadu z ramek trajektorii dynamiki molekularne;j.

7+ @] B~ Google q @

You are identified with grid certificate issued for pigelimes [ €

i5 InSilicoLab - Portal

&= | & hetps 4.cyfronet.pl/main.htm

in silico
Welcome Trajectory Scul...
—Load trajectory

(7 For trajectory fils, use the XYZ format or any other input famat
" accepted by OpenBabel Hover to see more

- No trajectories loaded
Your Experiments

e RN

Preview frame Download frame.

| Przegladaj... |

Use Periodic Boundary Conditions

Define the molecules
% Solute: Find by Arom range ()
Atom Range

Molecular Formula

& solvent: Find by Atom sequence (&)
Atom Sequence(s)

Find molecules

Define distance metric

% solute: Measure from Use the same metric for each solute-solvent pair

3 solvent:  Measure to

Choose A®

Filter by name

LFC Catalogue

- L =R

B experiments

Filter by name

Repart a problem

-

Reduce frame

[~ Choose frames
Only first frame

List frames

All frames

Put resulting frames to one file

or pick numbers

Run Clear

©2013 InSilicoLab v1.1M3
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Pierwszg czynnoscig jest zatadowanie pliku z trajektorig MD, typowo w formacie XYZ. Klikajac przycisk Przegladaj... w menu Load trajectory mozemy
wybra¢ zadany plik. Po jego przestaniu na serwer ustugi pojawia sie komunikat "Trajectory <filename> loaded" oraz informacja o liczbie ramek
znalezionych w trajektorii. W przypadku symulacji dynamiki wykorzystujacej periodyczne warunki brzegowe niezbedne jest podanie informacji o
diugosci periodéw identycznosci po zaznaczeniu opcji Use Periodic Boundary Conditions i wypetnieniu pol z periodami. Jesli wszystkie trzy wartosci
sg jednakowe, po zaznaczeniu opcji Equal period values wystarczy zadac¢ tylko period A, pozostate dwie warto$ci zostang automatycznie powielone.

Welcome Trajectory Scul...

—Load trajectory

For trajectory files, use the XYZ format or any other input format
accepted by OpenBabel. Hover to see more

(i Trajectory nalewka.xyz loaded. Found 30
frames.

transfer/nalewka.xyz Przegladaj...
f f = L Preview frame... Download frame...

[ Use Periodic Boundary Conditions

A=|249 |AB= Ac= A g Eaualperiod
values

Kolejnym krokiem jest zadanie informacji o czasteczce rozpuszczonej (jednej w ukfadzie) oraz o czgsteczkach rozpuszczalnikéw. W prezentowanym
przyktadzie czasteczka rozpuszczong byta fenyloalanina w roztworze mieszaniny wody i etanolu. Czasteczke rozpuszczong (Solute) podaje sie
poprzez zakres odpowiadajacych jej numeréw atomoéw (Atom Range) w ramkach trajektorii, np. 1501-1523. Czasteczki rozpuszczalnika (Solvent)
definiowane sg przez podanie ciggu syboli chemicznych (Atom Sequence(s)) tworzacych je atomoéw; sybole te musza byé podane doktadnie w
kolejnosci, w jakiej wystepuja w ramkach trajektorii. Jesli w uktadzie wystepuje wiecej niz jeden rodzaj czgsteczek rozpuszczalnika, przyciskiem Add...
dodaje sie pola dla kolejnych rozpuszczalnikéw. W przyktadzie sekwencje symboli opisujgcych rozpuszczalniki to OHH (woda) oraz OHHCHCHHH
(etanol). Po kliknieciu w przycisk Find molecules zanalizowana zostaje pierwsza ramka trajektorii a na ekranie zostajg wys$wietlone liczby i wzory
sumaryczne znalezionych w niej czasteczek.

1
Define the molecules

% solute: Find by Atom range 'i)
Atom Range 1501-1523

Molecular Formula

3 Selvent: Find by Atom sequence (i)
Atom Sequence(s) | OHH OHHCHCHHH Add...

Found:
1 solute with molecular formula: CON102H11 Preview &

Find molecules 200 solvents with molecular formula; O1H2 Preview sample O

100 sohvents with molecular formula: C20 1HE Preview sample o

Klikniecie opcji Preview pozwala obejrze¢ model wybranej czasteczki (np. czasteczki rozpuszczonej) przy pomocy skryptu JMola:
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Jmol script terminated ~

W celu wyciecia z uktadu czasteczki rozpuszczonej wraz z otaczajgcymi ja molekutami rozpuszczalnika niezbedne jest okreslenie sposobu mierzenia
odlegtosci czasteczka rozpuszczona - rozpuszczalnik (Define distance metric). Najprostszym sposobem jest wybranie Nearest atom zaréwno dla Solv
ent: Measure from jak i Solute: Measure to. Wybor ten oznacza, ze odlegto$¢ miedzy dwiema czasteczkami jest zdefiniowana jako odlegto$¢ miedzy
najblizszymi sobie atomami obu czasteczek. Jesli dodatkowo zaznaczona bedzie opcja Use the same metric for each solute-solvent pair, w ten sam
spos6b mierzona bedzie odlegto$¢ do kazdego typu rozpuszczalnika. Nastepnie okresli¢ nalezy, ile czastezek rozpuszczalnikdéw nalezy wycig¢ z
kazdej ramki. Opcja Closest molecules oznacza, ze wycieta bedzie podana liczba molekut rozpuszczalnika najblizszych (w sensie zdefiniowanej
uprzednio metryki) do czasteczki rozpuszczonej; jesli liczby te sa rézne dla réznych typow rozpuszczalnikéw, wartosci oddziela sie srednikami. W
ponizszym przyktadzie zazadano wycinania 10 czasteczek wody i 5 czasteczek etanolu. Klikniecie przycisku Reduce frame uruchamia wyciecie
czgsteczek z przyktadowej pierwszej ramki i wyswietlenie liczby wybranych molekut.

% Solute: Measure from | Mearest atom = [ Use the same metric for each solute-sovent pair
3 solvent: Measure to Nearest atom =
Choose | Closest molecules = | |10;5 molecules 1)

The reduced frame contains:
1 solute with molecular formula: CSN102H11
Reduce frame 10 solvents (out of total 200) with molecular formula: O1H2
5 solvents (out of total 100) with molecular formula; C201HE

Preview resutt T

Klikajac polecenie Preview result mozna efekt przyciecia pierwszej ramki obejrze¢ w skrypcie JMola, co pozwala uzytkownikowi ewentualnie
zmodyfikowa¢ swoj wybor przed przejsciem do analizy catej trajektorii:
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Jmol script terminated

Ostatnim etapem jest wybranie ramek, ktére majg by¢ analizowane. Mozemy wybraé pojedyncze ramki lub zada¢ zakres i krok wyboru

Choose frames
Only first frame
List frames

@ Definerange |5 to |30 step |5
All frames
Put resulting frames to one file

Run Clear

Dokonawszy wyboru ramek uruchamiamy ich przycinanie za pomoca przycisku Run.

Po zakonczeniu analizy trajektorii pojawia sie informacja o liczbie utworzonych plikéw z geometriami przycietych ramek. Rozwijajagc menu More
mozemy przekazac je do eksperymentu kwantowochemicznego (Use all results).

|
! Gfiles generated

Download 3
U' Download all

% Use all results

Otwiera sie wtedy karta nowego eksperymentu, a w cze$ci Geometry Specification widoczna jest lista przekazanych geometrii uktadow.
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in silico
Welcome Trajectory Scul... New experiment
“Your proxy expires in 11 hours, MyProxy is enabled. ?

— Describe your experiment:
Your Experiments

BVS |

Short name

Description

—Input Data Specification

| Gaussian - Load prepared input | Przegladaj... |

Title Section

Link 0 Section

Route Section 'Gau S S i an

Charge & Multiplicity & Gaussian 09 COL

« | Additional Parameters

Molecule Specification

| Przegladaj... | @ || x 1. nalewka.xyz: Frame-005 DD~
LFC location ¥ ||« 2 nalewka.xyz: Frame-9818 DR~
Molecular Formula A || ® 3 nalewka.xyz: Frame-815 D~
Advanced search... | . 4. nalewka.xyz: Frame-820 DD~
Filter by name ead New Molscle » 5. nalewka.xyz: Frame-025 PP~
x 6 nalewka.xyz: Frame-0838 DB
LFC Catalogue
r— Grid Settings
- & @ ‘ o Number of CPUs per job 1 7] Create result replicas
@ experiments - Number of collocated CPU cores 1
[ Open experiment after start
Run Duplicate Clear
Filter by name
Report a problem ©2013 InSilicoLab v1.1M3

W sposéb opisany w sekcji Pierwsze kroki uzupetniamy opis eksperymentu, dokonujemy wyboru programu kwantowochemicznego i zadajemy rodzaj
i parametry zadanych obliczen, np. obliczenie 30 najnizszych wzbudzen elektronowych metodg ZINDO:

| ) )
: —Describe your experiment
Short name | roztwor

fenyloalaning w roziworze woda/etanol

Description

Input Data Specification

| Gaussian & Load prepared input | Przegladaj... |
Title Section phenylalanine

%mem=512MB
Link 0 Section

Route Section #zindo(nstates=30) 'Gaus Sian

Charge & Multiplicity °] & |1 Gaussian 09 C 01

Additional Parameters

Kliknigcie przycisku Run tworzy pliki wejsciowe do programu kwantowochemicznego na podstawie zadanych parametréw oraz geometrii
przekazanych z eksperymentu Trajectory Sculptor i wysyta zadania na infrastrukture gridowa.
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[] ] H You are identified with grid certificate issued for plgeilmes Li Q
in silico
l Welcome Trajectory Scul... New experiment roztwor

Experiment roztwor T W

Started 2013-02-25 at 21:21:57 fenyloalanina w
Your Experiments Status running roztworze woda/etanol
- ¢ \dentifier 1361823717317
Menu = \ & LFC ditectory /gridvo.pigrid plinsiicolab-test/c.PL__o.PL-
Grid_o.Uzytkownik__o.Uniwersytet_Jagielonski_cn.Andrzej Eimes_cn.pigeimes/experiments/experiment-
= roztwor h 1361823717317

[~ Experiment Input Data
Load prepared input
Title Section

Link 0 Section

Route Section 'Gau S S i a

Charge & Multiplicity & Gaussian 09 C 01

Additional Parameters

Molecule Specification

1. nalewka.xyz: Frame-805 ﬁc@ -
2. nalewka.xyz: Frame-810 E XA
nalewka.xyz: Frame-015 i:@ -
nalewka.xyz: Frame-820 E YR

nalewka.xyz: Frame-825 E XA

3
4.
5.
Filter by name
6.

nalewka.xyz: Frame-@30 i‘CP' -

LFC Catalogue r~Job Execution Status

-~ + 2 \ i Input File Collapse
Job 01:
EXTERNAL
Job 02: Job ID No job ID assigned yet.
EXTERNAL 1bc6390d6afaliGedaad256acedd904a7 X :

Job 03:
EXTERNAL
by n Job 04:
Filter by name EXTERNAL .
Report a problem ©2013 InSilicoLab v1.1M3

] experiments e 8ic5f4ab34fcb78a31b6c668747ec00d X e 1

‘Status (G}

3b5046a9174b97367d9305dabeic605a  * Additional
status

0naoan

1101488cd701f54964ac5b4d6c573ac? /grid/vo.plgrid.pl/insilicolab-

W polu Job Execution Status mozemy $ledzi¢ jak stan wystanych zadan zmienia sie z EXTERNAL, poprzez SUBMITTED i RUNNING do FINISHED.

' —Job Execution Status
Input File Collapse
Job 01: Bfc5t4ab34fch78a31b6C668747ec00d X

RUNNING c chita ¢ Index 1

Job 02: https://1b82.grid.cyf-

RUNNING 1bc6390d6afafGedaaB256aced9904a7 x P kr.edu.pl:9600

Job 03 /-f10PpyDLzNGLIBOXPZTQg

3b5046a9f74b97367d9305dabefcB05a x
RUNNING Status running (B
[ ém;TTED 1101488cd701f54964ac5b4d6e573acy x :1‘;‘:::’“51 JSAGA: RUNNING_QUEUED
[ émr:nsn c20aTe6cle51846b713a5bc85eceffld X /grid/vo.plgrid.pl/insilicolab-
test/c.PL__0.PL-Grid__o.Uzytkownik_
Job 06: LFC _0.Uniwersytet_Jagiellonski_ cn.
[ .

SUBMITTED ab550d4ceb96044e282df667ac0233f4 x location Andrzej_Eilmes_ cn.
plgeilmes/experiments/experiment-
1361823717317/job-01

» Download job files
Collapse Abort all jobs Get All Job IDs

W trakcie konczenia sie poszczegdlnych zadan tworzony jest wykres energii SCF oraz tabela z jej warto$ciami:
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Energy Plot =1
-9,982.5

-9,987.5

Energy Value [eV]
w
w
2

-9,997.5
Job Index

Energy Value [eV] |

Job No. SCF Energy [eV] s? Charge Multiplicity

-9984.80193269 -
-9988.16346184 -
-9992.04557425 -
-9994.50915227 -
-9983.10882988 -

@ U s W M e
v e cmm cmm cem eem
L= TR e Y o Y T T o
R e i
Lo - - -

-9994.24158566 -

Export Check for results

Rozwijajac liste Download job files mozemy dla wybranego zadania pobra¢ pliki (dane wejsciowe i pliki wynikowe) jako plik .tar.gz oraz plik XML z
wybranymi z pliku wynikowego rezultatami obliczen.

—Job Execution Status

Input File Collapse
) JOD 0L g oeaan3arch78a3106c668747ec00d [
FINISHED Enie 3
Job 02: https://1b82.grid.cyf-kr.edu.pl: 9000
] 1bc6390d6afaf6edaaB256acedIondar Job ID
FINISHED a c 8 /8C4TWBZTUQgMLFGEYSQriQ
Job 03: Status finished (i)
- O 3p5046a0174b97367d93050a6cic605a (7] saws
on.
) JSAGA: RUNNING_POST STAGING
] ;?:"054*0 1101488cd701f54964ac5b4d6c573ac7  [-]  Status
/fgrid/vo.plgrid.pl/insilicolab-
= ;?r?uos?-irn c20a7ebcle51846b713a5bc85eceffld [ test/c.PL_0.PL-Grid__o.Uzytkownik__
LFC o.Uniwersytet_Jagiellonski_ cn.
) JOD OB oengacenos0adersadi66Tac023ar [  '°c@WeM  Andrzej Eilmes cn.

FINISHED plgeilmes/experiments/experiment-
1361823717317/job-03

¥ Download job files

jobfiles.tar.gz
parsed_data.xml

Collapse Abort all jobs Get All Job IDs

W szczegdlnosci dla obliczer widm elektronowych plik ten zawiera dane o energii przej$¢ oraz ich sile oscylatora:
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<orbital energy="10.5620988937" number="203" symmetry="A"/> 2
<orbital energy="10.8491790002" number="204" symmetry="A"/>
<orbital energy="11.3596645734" number="205" symmetry="A"/>
<orbital energy="11.4916397882" number="206" symmetry="A"/>
<orbital energy="12.3191379908" number="207" symmetry="A"/>
<orbital energy="12.4200922273" number="208" symmetry="A"/>
<orbital energy="15.0402764408" number="209" symmetry="A"/>
</orbitals>
—<Electronic_transitions number of ET="30" energy_units="cm”"-1">
<ET energy="33643.23072" osc_strength="0.0005" number="1" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="38508.40064" osc_strength="0.0157" number="2" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="40285.25232" osc_strength="0.0009" number="3" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="42396.01984" osc_strength="0.1477" number="4" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="49328.40304" osc_strength="0.5356" number="5" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="50305.1472" osc_strength="0.4842" number="6" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="51060.89392" osc_strength="0.1953" number="7" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="52370.74736" osc_strength="0.1139" number="8" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="53116.0088" osc_strength="0.2633" number="9" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="54110.49728" osc_strength="0.0807" number="10" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="55571.984" osc_strength="0.0626" number="11" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="55709.0992" osc_strength="0.0019" number="12" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="56720.52544" osc_strength="0.031" number="13" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="57310.92736" osc_strength="0.0383" number="14" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="57593.22336" osc_strength="0.0113" number="15" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="58277.18624" osc_strength="0.0082" number="16" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="58778.06" osc_strength="0.0022" number="17" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="60008.87056" osc_strength="0.0002" number="18" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="60106.46432" osc_strength="0.0055" number="19" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="60524.2624" osc_strength="0.0158" number="20" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="61053.36576" osc_strength="0.0171" number="21" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="61210.64496" osc_strength="0.0072" number="22" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="61459.06544" osc_strength="0.0018" number="23" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="61899.4472" osc_strength="0.0025" number="24" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="62047.85424" osc_strength="0.0149" number="25" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="62896.35536" osc_strength="0.0038" number="26" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="63204.46128" osc_strength="0.0012" number="27" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="63402.87504" osc_strength="0.005" number="28" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="63730.3384" osc_strength="0.0039" number="29" symmetry="Singlet-A"/>
<ET energy="64577.2264" osc_strength="0.0072" number="30" symmetry="Singlet-A"/>
</Electronic_transitions>
</computation>
<fjob>

Uzycie programu ni edoi da w eksperymencie kwantowochemicznym

Program ni edoi da rozwijany jest na Wydziale Chemii UJ we wspotpracy z Akademickim Centrum Komputerowym ACK Cyfronet AGH.
Implementuje standardowe metody chemii kwantowej (HF, MP2, metody DFT i TD DFT). Unikatowymi cechami programu jest implementacja Laplace-
Transform MP2 oraz dressed-TD DFT.

Ponizej przedstawiono uzycie programu na przyktadzie obliczen MP2 wykorzystujacych transformacije Laplace'a przyspieszajaca obliczenia dla
ukfaddw rozciggtych przestrzennie.

Po uruchomieniu z menu ogdlnego eksperymentu kwantowochemicznego w sekcji Input Data Specification wybieramy z listy program niedoida.

— Input Data Specification

Niedoida 2 Load prepared input Przegladaj... | Nie wybrano pliku.

Title
Basis Set

Other Parameters

niedoida

Niedoida 0.5.3

W sekcji Geometry Specification wprowadzamy wspoétrzedne badanego uktadu - w przyktadzie jest to czasteczka butadienu. Klikajac symbol molekuty
mozemy zweryfikowaé poprawnos$¢ geometrii w applecie JMol.



Kolejnym etapem jest uzupetienie specyfikacji inputu:

Welcome New experiment

our proxy expires in 10 hours, MyProxy is enabled.

— Describe your experiment

Short name butadiene, LT-MP2
hutadiens: molecule, MP2 with Laplace fansfom

Description

— Input Data Specification

Niedoida - Load prepared input Browse... | No file selected.
Title butadiene, LT-MP2
Basis Set 6-31++g**
moller plesset: =
order: 2
Other Parameters type: laplace ac —
guadrature: fitted simple i d I d

Niedoida 0.5.3

Geometry Specification
Browse... | No file selected. @ || x % 1 butadiene.xyz DA~

LFC locat 1]
I F . )\
Advanced search...

Add New Molecule

W polu Basis Set podajemy zadang baze funkcyjng (w powyzszym przykiadzie jest to 6-31++G**) a pozostate elementy specyfikacji obliczen w polu O
ther Parameters. W naszym przyktadzie jest to:

units:
I ength: angstrom
energy: hartree

nol | er _pl esset:
order: 2
type: |aplace_ao
quadrature: fitted_sinple

Okreslilismy jednostki odlegtosci i energii oraz zazadali$my obliczen post-HF metodg MP2 z wykorzystaniem transformacji Laplace'a.

Obliczenia uruchamiamy kliknigciem w przycisk Run. Po ich zakofAczeniu mozemy $ciagna¢ plik outputowy (ni edoi da. | og) oraz plik XML ze
sparsowanymi wynikami.
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You are logged in as plgeilmes <.+ <

in silico

New exp: iene, LT-M... butadiene, dres...
‘ input.inp Download Input Data =
Your Experiments —Job Execution Status
Menu 8y 2 ‘ & Input Data Collapse
. butadiene, dressed TD DF ) Job 01: FIMISHED butadienexyz #) %] ey "
-
. https://1b02.grid.cyf-kr.edu.pl: 9000

= butadiene, LT-MP2 e JBID  MtBCTOSBSHPOUALGOpOBQ

Status finished (i)

Additional 55565 : RUNNING._POST_STAGING

status
https://chemportal.grid.cyfronet.pl

Livelog  /livelogging/view.php?id=1396043797855-
jobl&token=9ceT1320b35a1761684cdal5c1d7F6cT
/grid/vo.plgrid.pl/insilicolab-test/c.PL__

LFC 0.PL-Grid__o.Uzytkownik__o.CYFRONET_cn.

location Andrzej_Eilmes_ cn.plgeilmes/experiments
/experiment-1396043797855/j0b-01

¥ Download job files

experimentConfig. py
niedoida.inp
niedoida.log
QULPUT. XL
parsed_data.xml

Collapse Abort all jobs Download All Job IDs
~Results
Filter by name
4 Job No. SCFEnergy[eV] s?  Charge  Multiplicity
SCalona 1 421602356033 - 0 1 B
~ B &
@ experiments - Check for results Exportdata  Change energy unit | eV %
— Experiment Log
[DEBUG] ) Z
Filter by name =

©2014 1 Report a problem

Zwréémy uwage, ze w polu Results podawana jest energia na poziomie HF SCF, zatem aby odczyta¢ interesujaca nas energie w metodzie MP2
nalezy obejrze¢ output programu, lub (wygodniej) odczyta¢ wartos¢ z pliku par sed_dat a. xm ("MP2 energy"):

XTI /... ot X

¥ File://ftmp/parsed_data-1.xml * @] B~ coogle Q J\_/L @

This XML file does not appear to have any style information associated with it. The document tree is shown below.

—<job>
—<computation output_filename="niedoida.log" parse_successful="true">
<parameters charge="0" multiplicity="1" normal_termination="true" number_of_atoms="10"/>
—<geomeiry_optimization stable_geometry found="true">
—<optimization_step number="0">
—<geomeiry symmetry="C2h" units="Angstroms">
C 0.601615759066 1.750961305 0.0 C 0.601615759066 0.410956836744 0.0 C -0.601615759066 -0.410956836744 0.0
C-0.601615759066 -1.750961305 0.0 H 0.325521871565 -2.31855207836 0.0 H -1.52375339202 -2.32251107375 0.0 H
1.52375339202 2.32251107375 0.0 H -0.325521871565 2.31855207836 0.0 H 1.55104038286 -0.124334951661 0.0 H
-1.55104038286 0.124334951661 0.0
</geometry>
<SCF energy="-4216.02356033" units="eV"/>
<52 value="-"/>
<MP2 energy="-4231.84870698" units="eV"/>
</optimization_step>
</geometry _optimization>
—<orbitals computation="restricted" units="eV">
<orbital energy="-11.24653889" homo="false" number="1"/>
<orbital energy="-11.24573883" homo="false" number="2"/>

Obliczenia kwantowochemiczne na GPU (program TeraChem)

Dostepny na klastrze Zeus program TeraChem pozwala na przyspieszenie czgsci typowych obliczen kwantowochemicznych poprzez wykonywanie
ich na kartach graficznych NVidia.

Uwaga: aby moc skorzystac z obliczen TeraChemem, nalezy aktywowaé dodatkowe ustugi - patrz rozdziat Aktywowanie ustugi.

Szablon odpowiedniego eksperymentu wywotuje sie klikajac nazwe TeraChem w gtéwnym menu.


https://docs.cyfronet.pl/pages/diffpagesbyversion.action?pageId=18714698&selectedPageVersions=1#CopyofChemia:InSilicoLabforChemistry-aktywowanie

[ plarid.pl v c L al:=] + & O =

irl Sili[:l] You are Iogged in as pigeilmes . @
Welcome New experiment

‘j Your proxy expires in 11 hours, MyProxy is enabled ?

Your Experiments — Describe your experiment

e Eve|F

Short name

Description

— Input Data Specification

Coordinates file: | Browse... | No file selected.
Basis: 6-31g =

Charge: |o

Multiplicity:

=

Spin restriction: | Restricted = *

Method:

b

Dispersion:

3
0

. Calculation type: | energy =

QMIMM:
Additional parameters
(see TeraChem
documentation):

GPUcount: | g =

Use a non-default grant:

[& Open experiment after start
Filter by name
Run Duplicate Clear

Files Catalogue
_ g | @

@ experiments -

Parametry mozliwe do ustawienia w eksperymencie to:

Coordinates file - pozwala na zatadowanie pliku w formacie xyz zawierajacego geometri¢ uktadu

Basis - baza funkcyjna zgdana w obliczeniach

Charge - catkowity tadunek uktadu

Multiplicity - multipletowo$¢ uktadu

Spin restriction - typ obliczen restricted lub unrestricted. W przypadku, gdy multipletowos$¢ jest wieksza od 1, wybér typu restricted oznacza

uruchomienie obliczen restricted open-shell.

® Method - metoda kwantowochemiczna. Mozliwe jest wykonywanie obliczen metoda Hartree-Focka lub obliczeh DFT z uzyciem réznych
funkcjonatéw

® Dispersion - pozwala uwzgledni¢ w obliczeniach empiryczng poprawke dyspersyjng Grimmego (w wersji D2 lub D3)

Calculation type - rodzaj obliczen: obliczenia energii (single point), optymalizacja geometrii, poszukiwanie stanu przej$ciowego, dynamika

Borna-Oppenheimera, obliczenie energii i gradientu oraz projekcja funkcji falowej

QM/MM - zaznaczenie tej opcji pozwala na uwzglednienie wody traktowanej metoda mechaniki molekularnej

Additional parameters - pole pozwalajgce na podanie innych stéw kluczowych programu

GPU count - liczba kart graficznych, na ktérych ma zosta¢ uruchomiony program (od 1 do 8)

Use a non-default grant - standardowo obliczenia wykonywane sg w ramach zasobéw z domyslnego grantu uzytkownika PL Grid.

Zaznaczenie tej opcji pozwala na podanie nazwy innego grantu obliczeniowego uzytkownika

Jesli jako Calculation type wybrano Bom-Oppenheimer Dynamics, w dodatkowych polach zadaje sie:

® Maximum steps - liczbe krokéw dynamiki

® Initial temperature - temperature okreslajaca poczatkowy rozktad predkosci

® Thermostat temperature - temperature, ktéra ma by¢ utrzymywana w trakcie obliczen

® Temperature control - sposéb utrzymywania zadanej temperatury: termostat Langevina lub skalowanie predkosci

Wybér opcji QM/MM pozwala na wykonanie obliczen, w ktérych cze$¢ uktadu traktowana jest na poziomie wybranej metody kwantowochemicznej a
otaczajgce jg czasteczki wody opisywane sa mechanikg molekularng w parametryzacji TIP3P. W takim przypadku nalezy uzy¢ listy TIP3P water
molecules do zatadowania pliku Xyz z geometrig czasteczek wody (czg$¢ kwantowochemiczna zdefinowana jest przez plik podany w Coordinates file)
. Czasteczki wody w pliku zapisywane sg kolejno, atomy czasteczki muszg by¢ podawane w kolejno$ci OHH.

W ponizszym przyktadzie zazgdano wykonania 1000 krokéw symulacji dynamiki Borna-Oppenheimera z poczatkowa temperaturg 350 K oraz zgdang
temperaturg uktadu 350 K utrzymywang przez termostat Langevina. Wybrano kombinowang metode QM/MM. Geometria kwantowochemicznej czesci
ukfadu zawarta jest w pliku nt 1. xyz, jej tadunek i multipletowo$¢ wynosza 0 i 1. Obliczenia kwantowochemiczne majg zostaé wykonane metoda
RB3LYP w bazie 6-31G z uwzglednieniem poprawki dyspersyjnej D3. Gesto$¢ gridu uzywanego w obliczeniach DFT ustawiono na poziomie 2.
Kwantowochemiczna cze$¢ uktadu otoczona jest czasteczkami wody TIP3P o poczatkowej geometrii zadanej w plikunt 1- w. xyz. Obliczenia majg
by¢ wykonane z uzyciem 8 kart GPU w ramach domysinego grantu uzytkownika.
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€ a cyfronet.pl v @ |Q se:

You are logged in as Andrzej Eilmes . @

in silico

IAB -
B Coordinates file:

Browse... | mel.xyz

Your Experiments

Basis: | g31g ~

Menu L e

- © | Charge: |0
£ terachem-mcl.xyz -
+ woda-mal.xyz - Multiplicity: [1
+ terachem-mwl.xyz - Spin restriction: | Rastricted
' terachem-mwl.xyz - Method: | payp =
+ BOMD-mc.xyz -
+ terachem-mc.xyz - Dispersion: | g3 -

Calculation type: Bomn-Oppenheimer Dynamics 2
Maximum steps: |1000
Initial temperature: |350.0 K
Thermostat temperature: |350.0 | K

Temperature control: langevin 2

QM/MM: &  TIP3P water molecules: | Browse... | mel-waxyz

Additional parameters dftgrid 2
(see TeraChem
documentation):

GPUcount: | g =

Filter by name —
Use a non-default grant: []

Files Catalogue

/1 =
Kliknigcie przycisku Run powoduje przestanie zadania do wykonania na klastrze Zeus.

Po zakonczeniu obliczen uzytkownik ma mozliwo$¢ pobrania pliku | og (output programu TeraChem) oraz pliku t ar z zawarto$cig katalogu scr (pozo
state pliki wynikowe tworzone przez program).

Gdzie szuka¢ dalszych informacji?

Szczegotowy podrecznik uzytkownika (j. angielski)

Film, demonstrujacy uzycie ustugi

Film demonstrujacy uzycie ustugi z wykorzystaniem obliczen na GPGPU
Strony pomocy dla uzytkownikéw PL-Grid


https://docs.cyfronet.pl/display/PLGDoc/InSilicoLab+Manual
http://www.youtube.com/watch?v=REKI1ofbpMs
https://docs.cyfronet.pl/download/attachments/11897100/islc_gpgpu.mp4?version=1&modificationDate=1448613289000&api=v2
https://docs.cyfronet.pl/pages/viewpage.action?pageId=4260602
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