Efektywne wykorzystanie zasobéw ACK Cyfronet AGH
oraz PLGrid w chemii obliczeniowej

Obliczenia z wykorzystaniem wysokowydajnych maszyn obliczeniowych,
superkomputeréow oraz duzych zbioréw danych stajg sie jednym z podstawowych
narzedzi pracy chemikéw. Przeprowadzane numerycznie analizy oraz symulacje
pomagajg projektowac, modyfikowac¢ oraz interpretowac wyniki badan
eksperymentalnych oszczedzajgc czas oraz budzety projektéw naukowych, przy
okazji czesto przyspieszajgc znacznie osiggniecie interesujgcych rezultatéw.

PLGrid jest ogolnopolskg infrastrukturg przeznaczong dla obliczen naukowych.
Udostepnia zasoby oraz narzedzia 2z wszystkich akademickich centrow
superkomputerowych, w tym zasoby ACK Cyfronet AGH, ktére koordynuje
dziatalnos¢ catej infrastruktury. Wsrdéd uzytkownikbw PLGrid znaczaca
grupe stanowig chemicy wykorzystujgcy oprogramowanie HPC dostepne w centrach
superkomputerowych do modelowania roznorakich proceséw chemicznych.

Celem szkolenia jest przygotowanie nowych uzytkownikbw do pracy
z superkomputerami oraz omowienie dobrych praktyk efektywnego przeprowadzania
obliczen naukowych na tych maszynach. Omoéwione zostang sposoby dostepu do
klastrow obliczeniowych, uruchamianie oraz efektywne prowadzenie obliczeh na
tych maszynach. Szczegdlng uwaga zostanie poswiecona zadaniom obliczeniowym
wykorzystujgcych programy do modelowania molekularnego oraz
obliczen kwantowochemicznych dostepne w szerokim portfolio oprogramowania
dostepnego w infrastrukturze PLGrid.

Plan szkolenia:

"1 Informacje o ACK Cyfronet oraz PLGrid.

"1Jak uzyskac dostep do zasobow.

"1 Konta, logowanie oraz transfer danych na superkomputery.

"1 Sposoby prowadzenia obliczeh

1 Oméwienie pakietow chemicznych dostepnych na klastrze Prometheus

1 Cwiczenia z przeprowadzania przyktadowych obliczen pakietami takimi jak
Gaussian, ADF, Molpro, Turbomole, NAMD, CP2K, CPMD etc.

"1 Dobre praktyki prowadzenia efektywnych obliczen.

1 Q&A



