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Jak zpracovat simulacni cviceni v MACSIMUSu pch00

MACSIMUS nejlépe pracuje pod linuxem. Moznosti:

@ Budu pracovat na klastrech Ustavu fyzikdIni chemie:

@ Budu sedét ve skole @ Budu uzivatel guest (heslo si pamatuji z prednasek)

@ Budu pracovat z domova @ Mam vlastni Gc¢et na klastru

@ Budu pracovat na svém pocitaci, kde si instaluji MACSIMUS. Nejprve ale:
@ Instaluji si WSLg (doporuc¢eno), resp. na starsich Windows 10 WSL a Xming
@ Instaluji si linux (napf. néjakou verzi Ubuntu) misto Windows (pfijdu o Windows)
@ Instaluji si linux pomoci dual-boot zaroven s Windows (vhodné pro geeky)

vV sV /

@ Pouziji port CygWin (slozité, asi méné naro¢né na zdroje)


http://old.vscht.cz/fch/software/macsimus/index.html
http://old.vscht.cz/fch/software/macsimus/index.html
https://sourceforge.net/projects/xming/
https://ubuntu.com/download
https://www.howtogeek.com/214571/how-to-dual-boot-linux-on-your-pc/
https://www.arcserve.com/blog/dead-simple-guide-installing-linux-virtual-machine-windows
https://www.cygwin.com/
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Budu pracovat na klastrech Ustavu fyzikalni chemie - uvod pch00

Pro pripojeni ze vzdaleného pocitace (napr. skolnich Windows) k serveru klastru musite mit:

@ Terminal s prikazovym rddkem, na kterém bézi interpret prikazt zvany shell, typicky bash.

Pro Windows Ize pouzit MobaXterm nebo PuTTY
Priklad (smaz soubor jménem blbost. txt):

guest@403-a324-01:~/VY$ rm blbost.txt slozku - viz dale

Po napsani prikazu ,rm blbost.txt” se stiskne [Enter

VY oznacuje vasi

@ \olitelné: ,grafickd"” nadstavba terminalu podobajici se oteviené slozce v GUI, napf. Midnight
Commander mc. Na klastrech je instalovan, dostupna je asociace typu souborl pro MACSIMUS.
Spusti se takto:
guest@403-a324-01:~/VY$ mc
vyskoci se z néj stiskem |F10|.

Priklad (smaz soubor jménem blbost.txt):
kliknout (oznacit) soubor + kliknout |delete| nebo stisknout |F8

@ X server pro zobrazeni grafiky. Grafika se pocitd na vzdaleném pocitaci (klient), na vasi ob-
razovku (server) se posle okno k zobrazeni. Je soucasti MobaXtermu, pro pripojeni PUTTY lze
pouzit Xming.

Priklad (zobraz hodiny, start ze shellu):
guest@403-a324-01:~/VY$ xclock


https://cs.wikipedia.org/wiki/X_Window_System
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Budu pracovat na klastrech Ustavu fyzikalni chemie z domova pch00
Pokud budete sedét ve Skole, muzete tuto stradnku preskocit
@ VPN do skoly + pripojit se na ,virtualni u¢ebnu* (doporucuji “Classroom / Study EN”):

@ Webové rozhrani: Po uréité dobé& nedin-
nosti vyzaduje okno

https://vdistudovna.vscht.cz/portal/webclient/index.html znovupfihiageni  pomoci

(otestovano a doporuceno) Ctrl-Alt-Del|, to ziskate

: . _ . . vysunutim , pacicky” zleva

- Aplllfacle. https.//vc.vscht.cz./,s.oftwarev/v1rtu,aln1-ucebna 5 stiskem tladitka nahote
(mozna vam bude fungovat, ale ja jsem mel problémy) se tfemi ,,okynky*“.

@ Na klastr se Ize pripojit i pfimo (bez protivného mezikroku virtualni u¢ebny) z vaseho pocitace
jen pomoci VPN, ale to vyzaduje specialni povoleni Vypocetniho strediska. Budete-li mit zajem,
ozvéte se vcas, vyrizeni trva nékolik dni.

Dale postupujeme jako z lokalniho VSCHT poéitace (viz daléi stranky).

Poznamky:
@ Mate-li kvalitni internet, je pripojeni snesitelné rychlé v¢. grafiky.

@ Pokud je zobrazeni molekul (program show, viz dale) pomalé, muizete zménit zobrazeni na
,dratové” stiskem |&| nebo v menu l| nebo pri startu takto:
guest@403-a324-01:~/VY$ show -I'&" dalsi parametry



https://vc.vscht.cz/navody/sit/vpn
https://vdistudovna.vscht.cz/portal/webclient/index.html
https://vc.vscht.cz/software/virtualni-ucebna
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Pocitace k pouziti pch00

PC klastry (davkové spousténi delSich vypoctl):

@ 403-a324-01.vscht.cz (Argon)

@ 403-as67-01.vscht.cz (Neon)

PocitacCe (primy vypocet — po domluve):

@ 403-a325-05.vscht.cz (Work, 4 procesory po 2 vldknech)
@ 2325-1.vscht.cz (Omikron, 2 procesory)

@ 403-A325-16.vscht.cz (Greta, 24 procesory po 2 vldknech)



Pripojeni na vzdaleny pocitac metoda 1 - MobaXterm + pSC/h3010

Jednoduché, ale nedoporucuji pro mnoho lidi v ucebné - grafy padaji
MobaXterm v sobé zahrnuje terminal i X-server.

@ Na disku “scratch” (S:) najdéte slozku /pocitacova_chemie/Connect/ a spust’te

MobaXterm_Personal 22.1.exe
pripadne najdéete na webu a stahnéte “MobaXterm Home Edition — Portable”

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

Argon=403-a324-01
@ Kliknéte na + Start local terminal| Wolfram=403-a325-05 (~6 lid)
@ V okné termindlu spust'te vybranou relaci, napf. (Argon): Neon=403-as67-01

[2021-11-11 11:11.11] ssh -X quest@403-a324-01.vscht.cz

Heslo reknu na misté. Behem psani hesla se nic nezobrazuje!

Mate-li vlastni Ucet na klastru, mUzete ho pouzit (viz déle), ale vase vysledky, jako krivky
tuhnuti/taveni, nebudou snadno dostupné ostatnim.

@ Alternativné/v nékterych verzich MobaXtermu se jméno pocitace (403-a324-01.vscht.cz) a
uzivatele (guest) napise do dialogu.

@ Viz téZ déle metoda 2 = PUTTY + XMing (je instalované v nékterych pocitacovych uc¢ebnéach)



Pripojeni na vzdaleny pocitac metoda 1 - MobaXterm
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Pripojeni na vzdaleny pocitac metoda 2: PuTTY + XMing pch00
Spolehlivéjsi nez MobaXterm PUTTY a Xming jsou instalovany

Terminal s piikazovym Fadkem (PuTTY) v nekterych pocitacovych ucebnach

@ Windows Start — hledat — putty, spustit B PuTTY Configuraton ? X
nebo S:pocitacova chemie/Connect/putty64bit.exe e H— e
@ Host name — 403-a324-01.vscht.cz (nebo jiny potitat) ME"“E _Ef:;%rdfﬁfwmmg |
@ Connection — [+]|SSH [— Tunnels] — X11 Ep“. ?@)wmﬂchk1 O O Authorzaton-
— [v| Enable X11 forwarding (nutné pro zobrazeni grafiky) D:?L“ fdmblebbelden
@ zpét Session — Open e
@ Login as: guest mate-li, pouzijte vlastni Gcet - viz dale Eehk
@ Password: (sdélim) i
X server pro zobrazeni grafiky (Xming) %ﬁe;g v
=T =

@ Windows Start — hledat — xming a spust’te

nebo S:pocitacova_chemie/Connect/XLaunch.exe - Shortcut. lnk
pripadneé S:pocitacova_chemie/Connect/Xming-6-9-0-31-setup.exe a instalovat (napr. na
plochu)

@ Dotazy potvrdit dal§i|, firewall zamitnout. Ve stavovém radku se musi objevit ikona 0(
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* Mam vlastni ucet na klastru pch00

Budu predpokladat, ze pouzivate vychozi shell bash. Jsou dvé moznosti:

@ Pouziji instalaci, kterd je pod uzivatelem guest.
Nastaveni prostredi (Ize umistit napr. do vaseho .bashrc nebo .profile):
guest@403-a324-01:~/VY$ source /home/guest/env.sh
prikaz source (nebo jen .) nacte soubor a nezapomene nastaveni.

@ Instaluji si MACSIMUS sdm/sama. Instalator vam vysvétli, co délat, které bali¢cky predem insta-
lovat, jak nastavit prostredi a provede test.


http://old.vscht.cz/fch/software/macsimus/index.html
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pch00

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

Presun souboru mezi vasim pocitacem a klastrem

Jste-li ve virtudlni u¢ebné, uklddejte na svuj disk (Z:) nebo na scratch (S:)
Mozné budete déle zpracovavat soubory nasledujicich typu:

@ .g = radidIni distribu¢ni funkce

@ .cpa = ASCIl image konvergencniho profilu

@ .z = hustotni profil (ve sméru z)

VSechny tyto soubory jsou textové s tim, Ze konce radku jsou ukonceny LF, zatimco pod Windows

se ukoncuji dvojici CR LF. Starsi Windous nemusi tyto soubory spravné zobrazit. Pak pro konverzi
do Windows pouzijte prikaz (na klastru):

guest@403-a324-01:~/VY$ unix2dos JMENO_SOUBORU
iOS ukoncuje radky CR
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Presun dat z webu/Windows na klastr pch00

V navodu mate vstupni soubor, jak ho zkopirovat na klastr?
Ve Windows oznacCime dany text a stiskneme |Ctrl-C|jako obvykle.
V okné terminalu:

@ Ctrl-Shift-V|, to ale nefunguje uvniti Midnight Commanderu.

@ Pravé nebo prostredni tla¢itko mysi (podle nastaveni prostredi).

@ Pokud jsou problémy uvnitf editoru, Ize pomoci utility cat z prikazového radku takto:
guest@403-a324-01:~/VY$ cat > SOUBOR

Ctrl-Shift-V | nebo prostredni tlacitko mysi (prip. pravé)

Neni-li kurzor na zacatku radku, |[Enter| | Ctrl-D
Pokud soubor jiz existuje, odmitne se prepsat. Pak Ize provést:
guest@403-a324-01:~/VY$ cat >| SOUBOR
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WSL | pch00

Od Win 10 je dostupny “Windows Subsystem for Linux”, ktery si instalujete podle navodu pro
Win 11 a novejsi 10, pripadné WSL pro Win 10. Jako distribuci doporucuji Ubuntu. Zvolte si shell
bash. Po otevreni terminalu si aktualizujte systém a doinstalujte chybegjici software takto (prikaz
cd nastavi vas domovsky linuxovy adresar, sudo bude chtit heslo, které jste si zvolili pri instalaci):

cd

sudo apt update && sudo apt upgrade

sudo apt autoremove

sudo apt install gcc libx1ll-dev libncurses-dev libncurses5
sudo apt install x1l-apps

Chce-li systém doinstalovat dalsi balicky, potvrd'te.

Vhodné zmeény v souboru .bashrc v domovském adresari (pomoci prikazu nano .bashrc pridate
na konec, za # je komentar):

alias rm='rm -i’ # ptad se pred smazanim souboru

alias cp='cp -i’ # pta se pred prepsanim souboru

alias mv="mv -i’ # pta se pred prepsanim souboru
PATH="/home/$USER/macsimus/bin: $PATH" # prida, kde hledat spustitelné soubory
export BLENDPATH="/home/$USER/macsimus/blend/data" # soubory s parametry

Poprvé nactete prikazem source .bashrc, pristé se nacte samo.


https://docs.microsoft.com/en-us/windows/wsl/tutorials/gui-apps
https://docs.microsoft.com/en-us/windows/wsl/tutorials/gui-apps
https://docs.microsoft.com/en-us/windows/wsl/install
https://ubuntu.com/tutorials/install-ubuntu-on-wsl2-on-windows-10#1-overview
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WSL 1l pch00

Pro presunovani mezi souborovym systémem Windows doporucuji z vaseho domovského adresare
udélat link (,,zastupce”), napriklad (disk C: — /mnt/c):

cd
ln -s /mnt/c/Users/Plocha

Nyni vidite obsah vasi plochy jako slozku Plocha. (Napr.) pomoci Midnight Commanderu muzete
presouvat soubory. Ale silné nedoporucuji pracovat primo v této slozce!

Nyni stahnete (ale nerozbalite/neextrahujete) ve Windows z webu ZIP s MACSIMUSem na plochu.
Z linuxu provedete (priklad):

unzip Plocha/macsimus-2022-10-27.zip
cd macsimus
./install.sh gcc

Az se vas instalator zepta, prelozite si vhodny exe-soubor, pripadné i jeho paralelni verzi (*P1,
neplati pro cookfree). Doporucuji téz instalovat podporu pro Midnight Commander.


http://old.vscht.cz/fch/software/macsimus/index.html
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WSL III i e

Nyni zkuste napsat:
plot '[99:0:7]:sin(x):cos(x)’
Pokud se vam zobrazi elipsa, je vse v poradku.

Pokud se hlasi néco jako “Command ’'plot’ not found”, mate Spatné PATH nebo neinstalované
Llibx11l-dev apod.

Pokud se hlasi neco jako “file '[99:0:7]:sin(x):cos(x)’ not found”, patrné mate Spatneé PATH a nasel
se jiny plot. Zkuste /home/$USER/macsimus/bin/plot a/nebo opravte PATH.

Pokud se hlasi néco jako “Can’t open display:” nebo “XDisplay not found” (tj. mate WSL bez gra-
fiky), zkuste:

@ export DISPLAY=:0
@ Z PowerShellu preinstalovat: wsl --update

@ Na starsich Windous 10 nebo v pfipadé pretrvavajicich potizi zkuste externi X11 server Xming.
Instalujte a pripadné dotazy potvrd'te, spust'te. Ve stavovém radku se musi objevit ikona 0(_


https://sourceforge.net/projects/xming/

Midnight Commander (mc) om0

je nadstavba shellu podobna aplikaci Total Commander (Windows Commander).
Je vhodna pro uzivatele zvyklé na Windows.

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

@ Z ddvodu ostatnich uzivateld muize byt obrazovka v nestandardni pozici. Pak pomoci |Tab| pfe-
jdéte na panel, ktery méa nahote vinovku (~)1. Zakladni ovl&ddani:

Ctrl-O| zobrazit vypisy na obrazovku/commander (prepinac)
Ctrl-L| spravit rozbitou obrazovku (po vystupu)

F3| prohlizeni souboru (predefinovano pro nekteré typy)
F4| editace textového souboru

Shift-F4| novy textovy soubor + editace

FO9| menu

Enter|, doubleclick akce (start asociované aplikace, zména slozky)

F10| ukoncit Midnight Commander

@ Soubory jsou asociovany s aplikacemi, a to i soubory simula¢niho baliku MACSIMUS
VInovka zna¢i domovskou slozku uzivatele, zde ~ = /home/guest



Midnight Commander: problémy

@ V nékterych distribucich je |[F10| zablokovano funkci menu terminélu. Pak:

@ pouzijte |[Esc||0| (po sobé)

@ pouzijte prikaz exit

@ zménte prifazeni |[F10| v nastaveni terminalu

@ V Midnight Commanderu nefunguje posuvnik okna
@ Jste-li v Midnight Commanderu a na obrazovce je smeti, stisknéte

@ Nevite-li, kde jste, pak |Ctrl-O||Ctrl-O

@ Pokud jste omylem stiskli |Ctrl-S| (stop vystupu na terminal), napravite to pomoci

@ Nékdy pomuze |Ctrl-C| = preruseni

@ V nouzi |Ctrl-Z|, pfikaz jobs a pak kill %1 atd. podle poctu jobd

Ctrl-L

Ctrl-Q
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Problemy se simulacemi pch00

Pokud simulace (cookx*) zhavaruje, muze se tak stat dvojim zplsobem:

@ Uplné spadne, pak zlstane ve sloZce soubor SIMNAME. Loc. (SIMNAME je posledni argument cook

. SIMNAME). Smazte ho, ale jen pokud jste si jisti, ze simulace skutecné nebézi! Dvoji start
simulace se stejnym SIMNAME = problémy.

@ Ohlasi chybu, tu najdete jednak na konci souboru SIMNAME.prt, na klastru také v souboru
JMENO_JOBU.0123456 (kde 123456 je Cislo jobu), v pripadé primého spousténi i na obrazovce.

Preruseni bézici simulace (soubory se uzavrou):
guest@403-a324-01:~/VY$ touch SIMNAME.stp — muze chvili trvat.
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Textoveé soubory pch00

Textové soubory jsou slozené z pismen a fidicich znak( jako je CR a LF. Ve Windows se edituji
zpravidla aplikaci Notepad (Pozndmkovy blok) a maji koncovku .txt, kterd ¢asto nenf vidét?. Pod

linuxem je nutno vzdy psat koncovku souboru! v, . .
J yp Radek se ukoncuje:

@ Upravy textovych souborl — Midnight Commander: linux: LF
Upravy stiskem |F4 Windows: CR LF
Novy soubor |Shift-F4 iOS: CR

@ Dva jednoduché editory dostupné z prikazového rfadku a bézici v terminélu:
guest@403-a324-01:~/VY$ nano SOUBOR # doporuceny pro zacCatecniky
guest@403-a324-01:~/VY$ mcedit SOUBOR # stejny editor jako v Midnight Commanderu
Pozn.: ©~ v navodu znaci|Ctrl-|, M- znaci | Alt-

Clipboard se ovlada v okné termindlu pomoci |Ctrl-Shift-C| a |Ctrl-Shift-V|. Ve vétsiné editort (ne
v mcedit) funguje (jiny) clipboard pomoci prostredniho nebo pravého tlacitka mysi (podle nasta-
veni), z okna do okna Ize pak snadno kopirovat oznaceny text bez doteku klavesnice.

Soubory .def, .get (fidici soubor simulace), .cpi, .che, .ble, .prt (vystupni protokol) v MACSIMUSs
jsou textové a lze je editovat.

2Silné doporucuji odskrtnout volbu ,,skryt koncovku soubort zndmych typd“ v Prézkumniku Windows.



Navod ke GUI programu blend (asi nebudete potrebovat) ;?;32

blend je potreba k Uloze ,Vibrace platkd grafenu®.

@ kliknuti pravym tlac¢itkem mysi na tlai’:itko| da navod pro tlacitko, zruste druhym kliknutim

@ mys posun (drag):
leva = tocit, prostredni (tj. kolecko) = posun, prava = tocit/velikost

@ mys click:
leva = oznacit, prostredni = cela molekula po vazbach, prava = odznacit

@ mys kolecko: zoom

@ menu on/off: =|nebo [F10

kldvesnice | funkce
mrizka (po 1 A)
move m hybe se celou molekulou / oznacenou casti

grid

optimalizace (Conjugate Gradients)
rand ; randomizace + optimalizace

L

finish| . uloz a skoncCi (resp. pokracuj dalsi molekulou)




Prohlizeni trajektorie - program show

Navod pro show:

@ kliknuti pravym tlac¢itkem mysi na tlaéitko| da navod pro tlacitko, zruste druhym kliknutim

@ Kkliknuti oznacuje molekuly (asi nebudete potfebovat)

@ tazeni rotuje a pohybuje konfiguraci:
— levé tlacitko: rotace okolo X, y
— prostredni tlacitko: presun
— pravé tlacitko: rotace okolo z

@ kolec¢ko mysi = zoom
@ menu on/off: 5 nebo |F10

@ Start trajektorie: ||>

@ Z show ziskate “printscreen” (kromé prostiedkd Windows) stiskem PPM| nebo klaves
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pch00
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(Ize ziskat i série pro piipadnou vyrobu videa &i animovaného GIFu3). Vysledek je ve formétu
“portable pixel map” (raw .ppm, verze P6). Tento soubor Ize nacist z Windows napr. programem

IrfanView, nebo primo na misté prevést pomoci pnmtopng, pnmtojpg.
3vyzaduje utilitu convert z ImageMagick
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Obrazky molekul pch00

Pekné obrazky ziskate 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|

(|O]), nebo jen one frame| (o)), pak se renderuje z mc nebo prikazem:
guest@403-a324-01:~/VY$ ray -n mojevoda.0000
Opét se vytvori obrazek ve formatu .ppm.

Bilé pozadi ziskate startem show -bgFFFFFF nebo zménou prikazub 1 1 1nab 1 1 1vsouboru
mojevoda.0000.nff.
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Animace pch00

K exportu animovaného GIFu musite mit instalovany ImageMagick. Pokud neni a mate pfristup
administratora, na Ubuntu a pod. se instaluje takto:
guest@403-a324-01:~/VY$ sudo apt install imagemagick

K exportu stisknete PPM| — animated GIF|. VSechny obrazovky se nyni zapisuji (ve formatu .ppm
= Portable Pixel Map, P6). Chcete-li zaznamenat rotaci, nez mys je lepsi pouzivat hot keys |x|, | X|,

yl, Y| a uhel nastavit pomoci , *|. Po stisku End series| se vygenerovana série ppm souboru

zkonvertuje na animovany GIF. Pro zménu parametrl pro ImageMagick pouZzijte show option -L
(viz manual pro ImageMagick).



Zadani jobu davkoveé - na klastrech

Doporucuji skript jsub

@ Spust'te simulaci pfikazem (pfiklad)
guest@403-a324-01:~/VY$ jsub -n VASEIJMENO cook nacl NPT
jsub = skript nastavujici prostredi a pozadujici spustéeni na uzlu klastru
-n VASEJMENO jméno Ulohy (zobrazuje se max. 10 znakul)
cook simulacni 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

@ Zruseni jobu
guest@403-a324-01:~/VY$ gdel CISLOJOBU

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

@ Paralelni vypocet — priklad (vyzaduje paralelni verzi, napf. cookewslcP1):
guest@403-a324-01:~/VY$ jsub -n MYJOB -q aq -p 3 cookP1l nacl NPT
kde ag = fronta (tato je na Argonu), 3 = pocCet vlaken (bézné max. 4 pro malé ulohy)
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Zadani vice vypoctu na vasem pocitaci nebo 403-a325-05 / a325-1 53;32

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

@ Mdizete spustit vice béhU paralelné (podle poctu jader vaseho procesoru). Bud’ prerusite aktivni
vypocet pomoci |Ctrl-Z| a pak prikazem bg date do pozadi, nebo rovnou zadate jako
guest@403-a324-01:~/VY$ cook nacl NPT &

Mlzete ovsem také nastartovat vic terminald.

@ Preruseni spravné béziciho vypoctu cook:
Midnight Commander: doubleclick NPT . loc
guest@403-a324-01:~/VY$ touch NPT.stp
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Zobrazeni grafu pch00

gnuplot - stary dobry standard
Viz Google — “gnuplot manual”, napr.:
guest@403-a324-01:~/VY$ gnuplot

gnuplot> plot ’'drop.cpa’ using 0:1
gnuplot> set terminal jpeg
gnuplot> set output "pic.jpg"
gnuplot> replot

Sofistikovany a slozity, radkové orieontovany, dobry manual. Umi i vzorce, 3D, ...
python
matlab

excel - pro vedecké grafy méne vhodny



Zobrazeni grafu - plot

Soucast MACSIMUSu - jednoduchy, bez manualu. Priklad:
guest@403-a324-01:~/VY$ plot drop.cpa:0:1
levd mys vybrat obdélnik = zoom in, koleCko = zoom Y

undo| = |u| = zpet zoom, init| = | k| = plna velikost

PrtScr| = |@ [+ M| = printscreen (opacné barvy, ve formatu ppm)

Vystup ve formatu EPS: zalozte soubor ps.def podle prikladu:

s 12 # velikost fontu v pt

w 10cm 10cm # velikost grafu (bez os) v cm

X lcm 2mm POPIS-0SY-X (recky=\ index/exponent = _")
r 90 # rotace

y 1lcm 2mm POPIS-0SY-Y

L XY TEXT

L X +DY $2-POPIS-CARY?2

t 11 # tloustky car/ramecku v pt (1pt=0.35 mm)

f 2 2 5 # hustota popisu os, pacicky v pt

Z

okna plot se vytvori plot.eps stiskem EPS|nebo 3
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K dispozici jsou nasledujici verze MD programu, neni-li receno jinak, vSechny obsahuji Lennard-
Jonesuv potencidl

cookewslc - verze s elektrostatickymi interakcemi pocitanymi tzv. Ewaldovou sumadci, tj. sCita-
nim pres ,vsechny“ periodické obrazy do nekonecna (matematickym trikem). Pouzita je “domain
decomposition” simulacni bunky na malé kvadriky, metoda je vhodnd pro stredné velké az velké
systémy. Pridan je kod pro tvorbu “slab geometry” vE¢. povrchového napéti, hustotnich profilU aj.
Totozné s cook ze cviceni ,zonalni tavba*“.

cookewslcP1 - jako vyse, paralelni verze, Ize spustit na nékolika (2-4) procesorech, pro vase ulohy
asi max. 2

cookceslc - jako cookewslc ale elektrostatika je osizena — useknuta (a vyhlazena). Mnohem rych-
lejsi, ale pro nékteré Ulohy nevhodné.

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

cookstars - verze s WCALJ potencialem, vakuovymi okrajovymi podminkami a gravitaci misto
elektrostatiky (stejné naboje se pritahuji)
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Plati pro nativni linux i WSL. PocCet procesoru zjistite pfikazem:
cat /proc/cpuinfo
Misto prikazu cookewslc pak muzete pouzit
NSLOTS=(pocet procesoru) cookewslcPl (dalsi argumenty)

Na klastru zadavate ulohu do fronty. Pomoci skriptu jsub (zjednodusuje systémovy skript qsub pro
urcité typy uloh):

jsub -p (pocet procesort) [ -n (jméne jobu) 1 cookewslcPl (dalsi argumenty)



Instalace MACSIMUSuU 28/31
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@ Mate-li vlastni pocitac s linuxem, postupujte podle instrukci zde, pfipadné najdéte MACSIMUS
pomoci Googlu.

Dulezitou soucasti nastaveni je instalace prostredi. Provede se pridanim nasledujicich prikazu
do souboru .bashrc:

export BLENDPATH=/home/(uzivatel)/macsimus/blend/data

export PATH=/home/(uzivatel)/macsimus/bin: $PATH
a (poprvé) provedenim prikazu
.bashrc

@ Mate-li vlastni ucet na klastru, neinstalujte, ale pouzijte ve vySe uvedeném néavodu
(uzivatel)=quest

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


http://old.vscht.cz/fch/software/macsimus/index.html
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Dodatek: Linux command prompt survival kit pch00
odhlaseni exit
pfehled neddvno zadanych pfikazu history
zména slozky (adresare) cd SLOZKA
— zpét cd ..
vypis soubort ve slozce s
— podrobne néekterych Is -l a*.g
vypis obsahu (kratkého ASCII) souboru cat SOUBOR
smazani souboru rm SOUBOR
kopirovani souboru (KAM=soubor n. slozka) cp SOUBOR KAM
presun Ci prejmenovani souboru mv SOUBOR KAM
editace (nového nebo starého) souboru mcedit SOUBOR, nano SOUBOR
preruseni beziciho programu Ctrl-C

@ Nevidite-li prompt, protoze ho prekryl text, stisknéte |Enter
(Midnight Commander: |Ctrl-O || Ctrl-O))

@ Ctrl-C|v terminélu neni ,Copy*, Copy-Paste je |Ctrl-Shift-C|, | Ctrl-Shift-V

@ Text v termindlu se po oznaceni mysi kopiruje prostrednim (MobaXterm) nebo pravym (PuTTY)
tlacitkem mysi (nastaveni Ize zmeénit)




Dodatek: typy MACSIMUS souboru a asociace aplikaci v mc

@ Asociovana aplikace se spusti z Midnight Commanderu (mc) dvojklikem nebo |Enter|.

Prohlizeni souboru (smysl ma pro ASCII) je |[F3|s vyjimkou . rdf

@ Z piikazového radku pfikazem start, dalsi pak starts.
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typ obsah aplikace Midnight Commander akce
.che chem. vzorec blend editace, optimalizace s pouzitim silového pole, vibracni médy
.mol mol. topologie blend editace, optimalizace s pouzitim silového pole
.plb trajektorie show prohlizeC trajektorie
.cp konvergencni profil showcp+plot zobrazi konvergencni profily
.cfg konfigurace showcfg+plot zobrazi konfiguraci
.sta nameérena data staprt statistickd analyza vysledkd ((F3 =podrobné)
.rdf  parovy histogram rdfg+plot zobrazi radidlni distribucni funkce

F3| = kumulativni distr. f. (koordinacni Cislo)
g RDF plot zobrazi radidlni distribucni funkci
.cn kumulativni RDF plot zobrazi (kumulativni) distribu¢ni funkci
.def parametry simulace go provede prikaz v 1. radku souboru
.get rizeni simulace go provede prikaz v 1. radku souboru
loc lock-file stop.sh prerusi simulaci (bez ztraty dat)
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Dodatek: typy MACSIMUS souboru a asociace aplikaci v mc pch00
Méne pouzivané asociace:

typ obsah aplikace Midnight Commander akce

.nff  data scény ray raytracer vyrenderuje a zobrazi scénu

.zbuf z-buffer stereo stereogram

.cpz komprimovany .cp showcp+plot zobrazi konvergencni profily

.cpa ASCIl obraz .cp showcpa+plot  zobrazi vybrané sloupce

.atm molekula showatm+show zobrazi

Format .atm (vhodny napf. pro Gaussian) je:

pocet_atomd
prazdny radek (prip. velikost boxu x y z)
Atom x y z
Atom x y z

Atom x y z

kde Atom = znacka prvku nebo jeho atomové ¢islo a Udaje jsou v A



