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Organizace vyuky




l Harmonogram semestr

Vyuka: 14. tnora 2022 - 20. kvétna 2022
Zkouskové obdobi: 23. kvétna 2022 - 1. cCervence 2022

Celkovy pocet odprednasenych hodin: 14 x 2 hodiny = 28 hodin

Zakonceni: kolokvium (3 kredity)

Celkova hodinova zatéz predmétu:
1 ECTS kredit -> 26 hodin studijni zatéze; 3 kredity -> 2x 26 hodin = 78 hodin studijni zatéze

Prezencni forma vyuky

Samostudium, domaci ulohy,
priprava na zkousku:

50 hodin

Prezencni vyuka:
28 hodin

Ucast na cvi€eni je povinna. Jsou povoleny dvé dopfedu omluvené absence.
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Zakonceni predmetu

» Odevzdavaji se vypracované ukoly fesené v hodinach cvi¢eni ve formé stru¢ného
souhrnu. Souhrn bude obsahovat jméno, datum vypracovani, cisla resenych ukolu a
vysledek (typicky vytvoreny obrazek nebo snimek vytvoreného materalu).

Ln.Cm.Uk

/ I \ Cislo ukolu

Cislo lekce

Cislo cviceni

» Ddle se odevzdava zavérecny projekt, ktery je vhodné vypracovavat prabéziné béhem
semestru. Mze se jednat o plakatové sdéleni (poster) ¢i prezentaci z vlastnich nebo
prevzatych dat. Vytvoreny material bude student prezentovat v posledni hodiné cviceni.
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Klastr WOLF




l Ucebna 1.18

» Ucebna s 23 PC
» Usporadani do
vypocetniho klastru

Bezpecnost prace!

Zakladni informace:

https://wolf.ncbr.muni.cz

Ucebna je volné pfistupna studenttim, ktefi pracuji na projektech v NCBR, a dale
studenttiim, kterym v daném semestru v ucebné probiha vyuka.
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lStruktura klastru WOLF

Mistnosti:
0.18 Serverovna C04/UKB
1.18 Pocitacova ucebna C04/UKB

univerzitni sit

\“ """"" e — S
Vsechny uzly jsou pristupné primo z verejné sité.

switch Doména: ncbr.muni.cz

r
1
1

server/&elni uzel pracovni stanice studentl (vypocetni uzly)

pracovni stanice

Kézdn vyucujiciho o )

zawazav O se Operacni systém: Ubuntu 20.04 (Focal) LTS
pfihlasovat (http://www.ubuntu.com/)
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l Pravidla pouzivani

Klastr WOLF je urcen vyhradné pro ucely vyuky ci pro védeckou praci v ramci
Narodniho centra pro vyzkum biomolekul.

Klastr WOLF je vyslovené zakazano pouzivat pro:
> stahovani nelegalniho obsahu (autorsky chranéna dila apod.)
> rozesilani virta, spamd, nevyZzadané posty a podobnych materiald
> prolomeni ochrany jinych pocitacu
> Cteni, mazani ¢i zménu nechranéného obsahu souboru jinych uzivatel(

Zavazna jsou pravidla uzivani pocitacové sité Masarykovy univerzity:
https://is.muni.cz/auth/do/mu/Uredni_deska/Predpisy MU/Masarykova_univerzita/Smernice. MU/SM10-17/

Prihlasovaci jméno a heslo tvori identitu uzivatele a proto ji zasadné
nesdélujeme tretim osobam, neukladame ¢i zasilame (napr. e-mailem) v
nesifrované formé!
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Pravidla pouzivani ....

Na klastru WOLF je dale vysloveneé zakazano:
> spoustét ulohy na ¢elnim uzlu (wolf.ncbr.muni.cz)
> spoustét ulohy kdekoliv v domovském adresari (obzvlasté datove
narocné ulohy)
> spoustét ulohy na pracovnich stanicich v pribéhu vyuky (pokud neni
povoleno vyucujicim)

Casové delsi tulohy je nutné spoustét pomoci davkového systému.

sVVvV/
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Spravci klastru

NeZ kontaktujete spravce, konzultujte sv(j problém s vasim kolegou, vyucujicim nebo
Skolitelem. Pokud problém nevyfesite, oznamte problém spravcliim e-mailem na

support@Ilcc.ncbr.muni.cz

Ve zpravé uvedte
» Popis problému, nazev prikazu
» Jméno uzivatele, stroje
» Kopie chybového vystupu (cely od zadani prikazu)

_ualizace v chemii a biochemii organizace m



GNOME Desktop

% R nastaveni, odhlaseni

kulhanek@pes: ~

File Edit View Search Terminal Help
kulhanek@pes:~$ I

Terminal vyhledat aplikaci,
napf. "terminal"

Activities

*9
=

Dock
(bézici aplikace, casto
pouzivané aplikace)

Standardni
aplikace B
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Na klastr WOLF je mozné pristupovat vzdalené:

» v prikazovém rezimu (ssh, scp, Putty)

e v grafickém rezimu

» vzdalena plocha (zabezpecené VNC)

e export X11 displeje

Navody pro pfistup z MS Windows, macOS, i Linuxu jsou uvedeny v samostatnych

prezentacich.

Protoze budeme prevazné pracovat s grafickymi aplikacemi, doporucuji zprovoznit
vzdaleny pristup pomoci vzdalené plochy.

MS Windows

Cygwin

ssh tunnel

firewall

unixovy soket

vncviewer

Vzdaleny
linuxovy stroj

vncserver
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Ukazka vzdalené plochy

S p u §té n II VN C ; : :;::::::::::: Activities *® GNU Image Manipulation Program ~ Sun 21:43 @ en v W O~
H 4 6,noarch,ssed_1,ss5e4_2,x86

serveru, terminal S

. v Vé Ve 2 MB/GPU] File Edit Select Vview Image Layer Colors Tools Filters Windows Help

je mozné ukonCit e D10, w1 »

Pomocniks
aktualizaciiy

OGHz [Total memory: 7. *[Untitled]-1.0 (RGB color, 1 layer) 640x400 — GIMP

[kulhanek@wolf04 ~]§ vncserver ——fullgui

»>>> TigerVNC server started succesfully!

lk Logs: /home/kulhanek/.vnc/wolF04. ncbr.muni.cz. 1. startlog /home/kulhanek/.vnc
/wolf04:1.

og
MIT Kerberos WNCID: kulhanek@wolf04.nchr.muni.cz:1
TicketManss

g

Microsoft
Edge

=
M
ﬁ '8 § vncviewer kulhan

IWinSGP.

[kuThanek@wolT04 ~]§ !

1f04. ncbr.muni.cz:1

VNCID: kulhanek@wolf04.ncbr.muni.cz:l
> User: kulhanek
wolf04. nebr.muni. cz

B W

& y: 1
= .. : !
= # Testing connection to: kulhanek@wolf04.ncbr.muni.cz ... success
[
Cygwingd # Establishing a ssh tunnel to the vnc server machine ...
T " T

3c7fc-b8sa-4316-baa0-e365296ec

Spusténi VNC | lochy  —
Ubuntu GNOME desktop

prohlizece

21:43

@ O B M [ ot Commander(.  E C2110-CZ-MSWing B C2110-CZ-MSWind... ) Version tigenmc/t..  [E] ~ et &

0]
,

EZ wolfd4:1 (kulhanek)... A~ tm ¥ dg ENG

MS Windows Vzdalena plocha: VNC na uzlu wol04
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Prerekvizity




l Prerekvizity - ucty _

> Ucet na klastru WOLF

https://wolf.ncbr.muni.cz

zalozeni Uctu

reset hesla, prodluzovani platnosti Uctu
obsazeni ucebny

dokumentace




Probirané okruhy




» Publikovani védecko-technickych dat > Citace

> Reporty/Protokoly/Souhrnné zpravy > Primarni a sekundarni literarni zdroje
» Prezentace > Citani managery (Zotero, ...)
» Bakalarské/Diplomové/Disertacni prace
> Clanky a publikaéni proces > Prezentace 2D molekularnich struktur
» ChemSketch
» Primarni a sekundarni data > Ketcher
» Evidence a archivace dat, surova data % XDrawChem

» Zpracovavani dat (obrazky, grafy, ...)

> Prezentace 3D molekularnich struktur

» VMD, Pymol, Chimera > Sazeni matematickych
» Blender rovhic

> 3D tisk > MsS Office

» Libre Office
> Vytvéi‘enl' 3D mOdEIﬁ > LaTeX (Overleaf)

molekularnich struktur )

> Nemesis » Kompozice obrazovych dat

» Avogadro » Inkscape (vektorova grafika)

» GIMP (rastrova grafika)

» Vytvareni grafii
» gnuplot
» matplotlib
» tabulkové kalkulatory

» Vytvareni dokumentt
» MS Office
» Libre Office
» LaTeX (overleaf)
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