n vy 1/22 e ~ P . A 6/22
Jak zpracovat simulacni cviéceni v MACSIMUSu pc/hoo Pripojeni na vzdaleny pocitac metoda 2: PuTTY + XMing pc/ho,,
MACSIMUS nejlépe pracuje pod linuxem. MoZnosti: Terminal s pfikazovym Fadkem (PuTTY)
@ Budu pracovat na klastrech Ustavu fyzikalni chemie: @ Windows Start — hledat — putty a program spust'te. K|
@ Jako uzivatel guest - viz dale @ Host name — 403-a324-01.vscht.cz (nebo jiny poéitat)
@ Mam vlastni Géet na klastru - viz téZ Instalace MACSIMUSu @ Connection — SSH [— Tunneling] — X11 S
@ Chci pracovat na svém poéitadi - viz téz Instalace MACSIMUSu — [x]Enable X11 forwarding
@ Instaluji si linux (napf. n&jakou verzi Ubuntu) misto Windows (pfijdu o Windows) @ zpét Session — Open
@ Instaluji si linux pomoci dual-boot z&rovef s Windows (vhodné pro geeky) @ Login as: guest mate-li, pouZijte vlastnf et - viz dale
@ Instaluji si linux ve virtuainim po¢itaéi pod Windows (ndro¢néjsi na poéitac) @ Password: (sdélim) VR oomere
@ Pouziji Windows Subsystem for Linux (WSL), ktery je dostupny pro Windows 10 i 11, X server pro zobrazeni grafiky (Xming) = =]
a vhodny X11 server (napf. Xming) @ Windows Start — hledat — xming a spust'te PUTTY a Xming jsou
@ Pouziji WSLg (jen Windows 11, vhodné pro prikopniky) @ Pripadné dotazy potvrdit. Ve stavovém fadku se musi objevit ikona O( instalovény v nékte-
@ Pouziji port Cygwin rych  pocitatovych
ucebnach
" VRl q 2/22 = A s S22 7/22
Budu pracovat na klastrech Ustavu fyzikalni chemie pc/,,oo Pfesun souborti mezi vasim poéitaéem a klastrem pc/,,oo

Pro pfipojeni ze $kolnich Windows k serveru klastru musite mit:

@ Terminél s pitkazovym Fadkem, na kterém b&Zi interpret pifkazd zvany shell. Vy budete pouzivat
bash.
Pfiklad (smaz soubor jménem blbost. txt):
guest@403-a324-01:~/VY$ rm blbost.txt

Po napsani piikazu se stiskne

@ Grafickd nadstavba terminélu (voliteln&, pro Windouséafe pohodIn&jsi), mizete pouzit Midnight
Commander mc. Spusti se takto:
guest@403-a324-01:~/VY$ mc
vyskoti se z n&j stiskem [F10].
Priklad (smaz soubor jménem blbost. txt):
kliknout (oznatit) soubor + kliknout nebo stisknout

@ X server pro zobrazeni grafiky. Grafika se pocitd na vzdaleném poéitaci (klient), na vasi obra-
zovku (server) se posle okno k zobrazenf
Piiklad (zobraz hodiny, start ze shellu):
guest@403-a324-01:~/VY$ xclock

Pfipojeni z domova pomoci VPN vyZaduje specialni povoleni, jehoz vyfizeni trva nékolik dni. Bu-
dete-li mit zajem, ozvéte se vcas.

Je soucasti MobaxTermu. Pokud by nefungoval, doporucuji “WinSCP”. Pokud neni ve $kole instalo-
vany, hledejte v Googlu, zvolte “Portable executables”, které nevyzaduji instalaci.

Mozna budete déale zpracovavat soubory nasledujicich typd:
@ .g = radialni distribuéni funkce

@ .cpa = ASCIl image konvergenéniho profilu

@ .z = hustotni profil (ve sméru z)

V3echny tyto soubory jsou textové s tim, Ze konce fadkd jsou ukon&eny LF, zatimco pod Windows
se ukoncuji dvojici CR LF. Starsi Windous nemusi tyto soubory spravné zobrazit. Pak pro konverzi
do Windows pouZzijte piikaz (na klastru):

guest@403-a324-01:~/VY$ unix2dos JMENO_SOUBORU

vy o 3/22 - g 8/22
Pocitace k pouziti pchoo | PFesun dat z webu/Windows na klastr pch00
PC klastry (davkové spousténi delich vypoéth): V ndvodu mate vstupni soubor, jak ho zkopirovat na klastr?
@ 403-2324-01.vscht. cz (Argon) Ve W|rV1dows.ozlnaC|me dany text a stiskneme |C jako obvykle.
V okné terminalu:
403-as67-01. ht. N Yo
® as vsc cz (Neon) @ |Ctrl-Shift-V|, to ale nefunguje uvnitf Midnight Commanderu.
Potitaé Fmy vypocet — luvé): v PR o . v
ocitace (primy vypocet - po domluve) @ Pravé nebo prostiedni tlaéitko mysi (podle nastaveni prostfed).
403-a325-05. ht. 2 2 vIaki h
@ 403-2325-05. vscht. cz (2 procesory po 2 viaknech) @ Pokud jsou problémy uvnit editoru, Ize z p¥kazového Fadku takto:
@ a325-1.vscht.cz (2 procesory) guest@403-a324-01:~/VY$ cat > SOUBOR
Ctrl-Shift-V| nebo prostiedni tlatitko mysi (pfip. pravé)
Neni-li kurzor na za&étku radku, I
Pokud soubor jiz existuje, odmitne se piepsat. Pak Ize provést:
guest@403-a324-01:~/VY$ cat >| SOUBOR
o m? = e Sy 4/22 Ly 9/22
PFipojeni na vzdaleny pocita¢ metoda 1 - MobaXterm pchoo | Midnight Commander pch00

NEDOPORUCUJI: v pfipadé vétsiho mnozstvi uzivatell grafy nékdy padaji

MobaXterm v sobé zahrnuje terminal i X-server. neni instalovan v pocita-

@ Najdéte na webu stdhnéte “MobaXterm Home Edition - Portable” Covych utebnach

@ Rozbalte, spust'te, potvrd'te vie pocitace:

403-a325-1 (2-3 lidi)
403-a325-05 (~5 lidi),
heslo mé na konci navic xx
403-a324-01 (ostatni)

@ Kliknéte na + Start local terminal|

@ V okné terminalu spust'te vybranou relaci, napf.:
[2019-11-11 11:11.11] ssh -X guest@403-a324-01.vscht.cz
Heslo feknu na misté. BEhem psani hesla se nic nezobrazuje!
Méte-li vlastni G&et na klastru, mizete ho pouzit (ale vase vysledky,
jako kfivky tuhnuti/taveni, nebudou snadno dostupné ostatnim).

@ Alternativné (resp. v nékterych verzich MobaXtermu) se jméno potitace (403-a324-01.vscht.cz)
a uZivatele (guest) napiSe do dialogu

@ Vzdaleny pfistup (VPN) z mista mimo 3kolu byl zakazan a je mozny pouze na vyjimku. Pokud
budete poditat lohu na klastru, nutno pozadat o povoleni.

Je nadstavba shellu podobné aplikaci Total Commander (Windows Commander) vhodné pro uziva-
tele zvyklé na Windows.

@ nastartujte Midnight Commander ptikazem
guest@403-a324-01:~$ mc

@ Z dlvodu ostatnich uzivateld mze byt obrazovka v nestandardni pozici. Pak pomoci [Tab] pre-
jdéte na panel, ktery méa nahore vinovku (~)!. Zakladni ovladani:

zobrazit vypisy na obrazovku/commander (pfepina¢) Ctrl-O

spravit rozbitou obrazovku (po vystupu) Ctrl-L

prohlizeni souboru (m@ze byt pfedefinovano) F3

editace textového souboru F4

novy textovy soubor + editace Shift-F4

menu F9

start asociované aplikace, zména slozky Enter, doubleclick
ukon¢it Midnight Commander F10

@ Simulaéni soubory jsou asociovany s aplikacemi (viz pfilohy na konci)

@ Viz téz dale metoda 2 = PUTTY + XMing (je instalované v nékterych potitatovych u¢ebnach) !Vinovka znati domovskou slozku uzivatele, zde ~ = /home/guest
v . - < - Py 5/22 - 10/22
Pripojeni na vzdaleny pocita¢ metoda 1 - MobaxTerm pchoo | Problémy... pch00

tribution t

s for
in Jusr/sh

ome2_prvate

. M

b Jocal
misson-ortral
mozila
molayer

T o

I Follow terminal folder

Plase subscrbng to edton here:

2T :
Do 0 |5 ¢ m/BEG ElE

1638 W

@ V Midnight Commanderu nefunguje posuvnik.
@ Jste-li v Midnight Commanderu a na obrazovce je smeti, stisknéte
@ Nevite-li, kde jste, pak

@ Pokud jste omylem stiskli (stop vystupu na terminal), napravite to pomoci

@ Nékdy pomdze [Ctrl-C] - pFeruseni
@ V nouzi [Ctrl-Z], pFikaz jobs a pak kill %1 atd. podle poctu jobl
Pokud simulace (cookx) zhavaruje, mGze se tak stat dvojim zplisobem:

@ Uplné spadne, pak zlistane ve slozce soubor SIMNAME . Loc. (SIMNAME je posledni argument cook
. SIMNAME). Smazte ho, ale jen pokud jste si jisti, Ze simulace skute¢né nebézi! Dvoji start
simulace se stejnym SIMNAME = havérie obou simulaci.

@ Onhlasi chybu, tu najdete jednak na konci SIMNAME . prt, jednak v souboru JMENO_JOBU. 0123456,
kde 123456 je ¢islo jobu.

Preruseni bézici simulace (soubory se uzaviou):

guest@403-a324-01:~/VY$ touch SIMNAME.stp - mdze chvili trvat.
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Textové soubory pchoo

Textové soubory jsou slozené z pismen a Fidicich znakd jako je CR a LF. V MACSIMUSu jsou to
.def, .get (fidici soubor simulace), .cpi, .che, .ble, .prt (vystupni protokol). Ve Windows se editujf
zpravidla aplikaci Notepad (Poznamkovy blok) a maji koncovku .txt, kterd ¢asto neni vidét. Pod
linuxem je nutno vzdy psat koncovku souboru!

Upravy textovych souborl - Midnight Commander:
@ Upravy stiskem
@ novy soubor [Shift-F4]
Upravy textovych soubord - piikazovy fadek, napt.:
@ guest@403-a324-01:~/VY$ mcedit SOUBOR
(stejny editor jako v Midnight commanderu)
@ guest@403-a324-01:~/VY$ nano SOUBOR
Clipboard se ovlada [Ctrl-Shift-C] a [Ctrl-Shift-V]. Ve vétsiné editorl (kromé& mcedit) funguje (jiny)
clipboard pomoci prostiedniho nebo pravého tladitka mysi (podle nastaveni), z okna do okna Ize
pak snadno kopirovat oznaceny text bez doteku klavesnice.
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Zadani vice vypocti na vaSem pocitaci nebo 403-a325-05 / a325-1 o,

@ Spust'te simulaci prikazem:
guest@403-a324-01:~/VY$ cook nacl NPT
cook simulaéni program
nacl prvni parametr pro cook: pouzije se nacl.ble a nacl.def
NPT druhy parametr pro cook: jméno simulace (vstupni data = NPT.get)

@ Mizete spustit vice béhd paralelné (podle poctu jader vaseho procesoru). Bud’ pferusite aktivni
vypocet pomoci a pak ptikazem bg date do pozadi, nebo rovnou zadate jako
guest@403-a324-01:~/VY$ cook nacl NPT &

MU0zete oviem také nastartovat vic terminalQ.

@ Pieruseni spravné béziciho vypoctu cook:
Midnight Commander: doubleclick NPT. loc
guest@403-a324-01:~/VY$ touch NPT.stp

a A 2 12/22 7 17/22
Navod ke GUI programu blend (asi nebudete potrebovat) pc,/,oo Zobrazeni grafi - gnuplot pc,/,oo
Kliknuti pravym tlatitkem mysi na tlatitko| da navod pro tlatitko, zruste druhym kliknutim Viz Google — “gnuplot manual”, napr.:

. guest@403-a324-01:~/VY$ gnuplot
@ mys posun (drag): .

leva = totit, prostfedni (tj. kole¢ko) = posun, prava = totit/velikost gnuplot> plot "drop.cpa’ using 0:1

gnuplot> set terminal jpeg
@ mys click:
y, L . R B B B .. gnuplot> set output "pic.jpg"

levd = oznadit, prostfedni = celd molekula po vazbéach, pravd = odznalit gnuplot> replot
@ mys koletko: vétsi/mensi Sofistikovany a slozity, dobry manual.
tlacitko | kladvesnice | funkce Umi i vzorce, 3D, ...

grid| |[[=] miizka (po 1 A)

move| hybe se celou molekulou / oznac¢enou ¢asti
K| Al optimalizace

rand| [ randomizace + optimalizace

finish| [ uloz a skon¢i (resp. pokracuj dalsi molekulou)

P - - 13/22 , 18/22
ProhliZzeni trajektorie - program show pchoo | Zobrazeni graft - plot pch00
Navod pro show: Soucast MACSIMUSu - jednoduchy, bez manualu. Pfiklad:

Kontextovy navod: stiskni tlaéitko| pravym tlatitkem mysi guest@403-a324-01:~/VY$ plot drop.cpa:0:1
¢ 4 g pravy 4 levéd mys vybrat obdéInik = zoom in, kole¢ko = zoom Y
@ Kkliknuti oznatuje molekuly (asi nebudete potiebovat) undo| =[u] = zpét zoom, init| =[k] = pIn4 velikost
@ taZeni rotuje a pohybuje konfiguraci: PrtScr| = printscreen (opacné barvy, ve formatu ppm)

- levé ElaC|t!<°: I:Qtace cgkolo Xy Vystup ve formatu EPS: zalozte soubor ps.def podle pfikladu:

- prostredni tlacitko: presun )

- pravé tladitko: rotace okolo 2 s 12 # velikost fontu v pt

Koletk o _ w 10cm 10cm # velikost grafu (bez os) v cm
@ Koletko mysi = zoom X 1lcm 2mm POPIS-0SY-X (recky=\ index/exponent = _*)

nebo [F10] r 90 # rotace
. . y lcm 2mm POPIS-0SY-Y
@ Start trajektorie: ||> 1X Y TEXT
@ Z show ziskéte “printscreen” (kromé prostiedk Windows) stiskem PPM| nebo kléves [PJ+[o] (lze | 1 X +DY $2-POPIS-CARY2

ziskat i série pro ptipadnou vyrobu videa). Vysledek je ve formatu “portable pixel map” (raw | t 1 1 # tloustky car/ramecku v pt (1pt=0.35 mm)

.ppm, verze P6). Tento soubor Ize nacist z Windows napt. programem IrfanView, nebo pfimona | f 2 2 5 # hustota popisu os, pacicky v pt

misté pfevést pomoci pnmtopng, pnmtojpg. Z okna plot se vytvori plot.eps stiskem EPS|nebo

a 14/22 19/22
Obrazky molekul pchoo | Verze pch00

Pékné obrazky ziskadte pomoci techniky “ray tracing”, implementovan je ray, Mark VandeWettering
“reasonably intelligent raytracer”. Z show ziskate popis scény ve formatu nff stiskem NFF| nebo

klaves [N]+o] - pouze v nedratovych reZimech (prvnich 5). Pak bud’ zvolte one frame+render
(@), nebo jen one frame| (@), pak se renderuje z mc nebo pikazem:
guest@403-a324-01:~/VY$ ray -n mojevoda.0000

Opét se vytvori obrazek ve formatu .ppm.

Bilé pozadi ziskate startem show -bgFFFFFF nebo zménou pfikazub 1 1 1nab 1 1 1vsouboru
mojevoda.0000.nff.

K dispozici jsou nasledujici verze MD programu, neni-li feceno jinak, vSechny obsahuji Lennard-
-Jonesv potencial

cookewslc - verze s elektrostatickymi interakcemi pocitanymi tzv. Ewaldovou sumaci, tj. s¢ita-
nim pres ,vSechny” periodické obrazy do nekonetna (matematickym trikem). Pouzita je “domain
decomposition” simulaéni bunky na malé kvadfiky, metoda je vhodna pro stiedné velké az velké
systémy. Pfidan je kdd pro tvorbu “slab geometry” v&. povrchového napéti, hustotnich profild aj.
Totozné s cook ze cviceni ,zonalni tavba“.

cookews1cP1 - jako vysSe, paralelni verze, |ze spustit na nékolika (2-4) procesorech, pro vase tlohy
asi max. 2

cookceslc - jako cookewslc ale elektrostatika je o$izena — useknutd (a vyhlazend). Mnohem rych-
lejsi, ale pro nékteré Ulohy nevhodné.

cookceslcP1 - jako vyse, paralelni verze
cookfree - verze s vakuovymi (volnymi) okrajovymi podminkami

cookstars — verze s WCALJ potencidlem, vakuovymi okrajovymi podminkami a gravitaci misto
elektrostatiky (stejné naboje se pfitahuji)
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Zadani jobu davkové - na klastrech pch00

Doporucuji skript jsub
@ Spust'te simulaci pfikazem
guest@403-a324-01:~/VY$ jsub -n VASEIMENO cook nacl NPT
jsub = skript nastavujici prostfedi a poZadujici spusténi na uzlu klastru
-n VASEJMENO jméno Ulohy (zobrazuje se max. 10 znakd)
cook simulaéni program
nacl prvni parametr pro cook: pouzije se nacl.ble a nacl.def
NPT druhy parametr pro cook: jméno simulace (vstupni data = NPT.get)
@ Kontrola jobu
guest@403-a324-01:~/VY$ jstat
@ Zrudeni jobu
guest@403-a324-01:~/VY$ qdel CISLOJOBU
@ Prerudeni spravné béziciho vypoétu cook:
Midnight Commander: doubleclick NPT. loc
guest@403-a324-01:~/VY$ touch NPT.stp
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Instalace MACSIMUSu pch00

@ Mate-li vlastni poéitaé s linuxem, postupujte podle instrukci zde, pfipadné najdéte MACSIMUS
pomoci Googlu.
Dulezitou soulasti nastaveni je instalace prostiedi. Provede se pfidanim nasledujicich piikaz
do souboru .bashrc:
export BLENDPATH=/home/(uzivatel)/macsimus/blend/data
export PATH=/home/(uzivatel)/macsimus/bin:$PATH
a (poprvé) provedenim piikazu
.bashrc
@ Mate-li vlastni uéet na klastru, neinstalujte, ale pouzZijte ve vySe uvedeném névodu
(uzivatel)=guest

@ Jste-li piihladeni jako guest, neinstalujte a nenastavujte, ale musite pracovat ve vasi slozce
(v tomto navodu oznaceno jako VY)




Dodatek: Linux command prompt survival kit

odhlasenf

prehled nedavno zadanych pFikazd
zména slozky (adresare)

— zpét

vypis soubord ve slozce

— podrobné nékterych

vypis obsahu (kratkého ASCII) souboru
smazani souboru

kopirovani souboru (KAM=soubor n. slozka)
presun &i piejmenovani souboru
editace (nového nebo starého) souboru
preruseni béziciho programu

exit

history

cd SLOZKA

cd ..

Is

Is -l a*.g

cat SOUBOR

rm SOUBOR

cp SOUBOR KAM
mv SOUBOR KAM
mcedit SOUBOR

Ctrl-C

@ Nevidite-li prompt, protoZze ho piekryl text, stisknéte

(Midnight Commander: (6]

@ [Ctrl-C] v terminalu neni ,Copy*“, Copy-Paste je [Ctrl-Shift-C], [Ctrl-Shift-V

@ Text v terminélu se po oznaceni mysi kopiruje prostfednim (MobaXterm) nebo pravym (PuTTY)

tla¢itkem mysi (nastaveni Ize zménit)
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pch00

Dodatek: typy MACSIMUS soubori a asociace aplikaci

@ Asociovana aplikace se spusti z Midnight Commanderu dvojklikem nebo
Dal$i asociovana aplikace (jina funkce) pak [F3]

@ Z ptikazového Fadku piikazem start, dalsi pak starts.

typ obsah aplikace Midnight Commander akce
.che chem. vzorec blend editace, optimalizace s pouzitim silového pole
= viz vy$e + normalni vibraéni médy
.mol mol. topologie blend editace, optimalizace s pouzitim silového pole
.plb  trajektorie show prohlize¢ trajektorie
.cp  konvergen¢ni profil  showcp+plot zobrazi konvergenéni profily
.cfg  konfigurace showcfg+plot zobrazi konfiguraci
.sta naméfena data staprt statisticka analyza vysledk{ ((F3]=podrobné)
.rdf  parovy histogram rdfg+plot zobrazi radialni distribu¢ni funkce
= kumulativni distr. f. (koordinaéni &islo)
g RDF plot zobrazi radialni distribu¢ni funkci
.cn kumulativni RDF plot zobrazi (kumulativni) distribu¢ni funkci
.def parametry simulace go provede piikaz v 1. fadku souboru
.get Fizeni simulace go provede piikaz v 1. Fadku souboru
.nff  data scény ray raytracer: renderuje a zobrazi scénu
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