NAVODILA ZA DELOVANJE IN UPORABO AZMANOVEGA RACUNSKEGA CENTRA

1. Splosno
S temi navodili se uredi delovanje in nacin uporabe AZzmanovega racunskega centra (ARC).

Navodila zavezujejo vse posameznike oz. odseke, ki uporabljajo ARC. Odsek pristopi h koris¢enju ARC
s sprejemom dolocil tega pravilnika, kar vodja odseka potrdi s podpisom. Podpisni list je priloga tem
navodilom. Navodila se objavijo na spletni strani Kemijskega instituta (KI). Administrator ARC
poskrbi, da so z navodili seznanjeni vsi uporabniki, Se posebej novi uporabniki.

Za sprejem in spreminjanje teh navodil je pristojen koordinacijski odbor ARC, ki vodi delovanje
centra. Koordinacijski odbor je sklepéen in veljavno odloca, kadar je na sestanku navzoc€a vecina vseh
¢lanov. Koordinacijski odbor praviloma sprejema odlocitve soglasno. Kadar ni mogoce doseci
soglasja, sprejema odlocitve z vecino glasov navzocih ¢lanov. Koordinacijski odbor se lahko sestaja in
sprejema odlocitve tudi dopisno ali z drugimi sredstvi (prek elektronske poste).

2. Oprema

V ARC je vklju€ena naslednja multiracunalniska strojna oprema:
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Na racunalnikih v okviru ARC je namescena naslednja programska oprema:
e AMBER e Gaussian 09 e Molaris e Q
e Blender e Gaussian 16 e Molden e R
e CHARMM e Gnuplot e NAMD e Relion
e Cuda e Goldsuite e Ocaml e Scalapack
e Discovery e Gnuoctave e Orca e VASP
Studio e Gromacs e perlMol e VMD
e (Quantum e Miniconda e python

Espresso




Dostop do programske opreme je lahko omejen z licen¢nimi pravicami za posamezne programe (npr.
licenca omejena na uporabnika ali raziskovalno skupino). Za navodila in informacije iz tega naslova je
pristojen administrator ARC.

3. €lani koordinacijskega odbora in administratorji
Delovanje ARC vodi in nadzira koordinacijski odbor. Clani koordinacijskega odbora ARC so:

dr. Marjana Novic (vodja ARC), marjana.novic@ki.si, 031 834 202
dr. Jernej Stare, jernej.stare@ki.si, 031 444 023

dr. Franci Merzel, franci.merzel@ki.si, 031 227 830

dr. Matej Praprotnik, matej.praprotnik@ki.si, 031 338 056

dr. Matej Hus, matej.hus@ki.si, 040 776 935

Osebe, ki imajo administratorska pooblastila, so:

e Ales Petan (vodja administratorjev), ales.petan@ki.si, 041 634 667
e Enej Baci¢ (administrator, Student), enej.bacic@ki.si, 031 551 748
e Boris Virc (administrator, zunanji sodelavec), boris.virc@add.si, 041 203 361

Priporoceno je, da se uporabniki v zadevah, ki se tiCejo uporabe ARC, najprej obrnejo na izkusene
kolege, preden kontaktirajo administratorja. Vecina nevsecnosti je resljivih brez administratorjevih
posegov in se jih da urediti hitreje ob pomoci izkuSenega raziskovalca. Priporocilo Se zlasti velja za
zadeve, ki so povezane s specifiko posameznih programov ter z ustreznimi strokovnimi znanji
(teoretiCne osnove, parametrizacija simulacij ipd.) — v teh primerih je najbolje kontaktirati
raziskovalce Kl z ustreznega podrocja ali ¢lane koordinacijskega odbora ARC.

Clani koordinacijskega odbora so pristojni za vprasanja, ki presegajo raven administrativnih posegov
(npr. odobritev vecje koliine raCunskega Casa, nakup oz. zahtevnejSa namestitev programske
opreme, vecji vzdrzevalni posegi, sodelovanje v zunanjih povezavah, nadaljnji razvoj in Sirjenje ARC
ipd.).

4. Uporabniki

Uporabnik je oseba (raziskovalec, Student, praktikant), ki koristi ARC pri raziskovalnem delu.
Uporabnik je dolzan koristiti ARC izkljuéno za namen raziskav, pri ¢emer mora upoStevati vsa
administratorjeva navodila.

Pravico do uporabe ARC imajo po padajoci prioriteti:

a) vsi zaposleni sodelavci Teoreticnega odseka ter njegovi zunanji sodelavci (gostujoci
raziskovalci, Studentje);

b) drugi sodelavci KI;

c) zunanji uporabniki z izjemo tistih iz alinee a), ki niso zaposleni na Ki in ki Zelijo v okviru
sodelovanja s Kl uporabljati raCunske metode.

Administrator ARC ustvari uporabniski racun in omogoci dostop v primeru a) na zahtevo vodje
ustreznega laboratorija v okviru Teoreticnega odseka, v primeru b) na zahtevo vodje odseka, iz
katerega prihaja sodelavec, v primeru c) pa na zahtevo vodje odseka, s katerim sodeluje zunaniji
uporabnik.

Administrator ARC skrbi za avtomatizirano evidenco uporabnikov, pri Cemer se za vsakega
uporabnika navede laboratorij ali odsek insStituta, s katerega prihaja oz. v primeru zunanjega
uporabnika laboratorij ali odsek, s katerim sodeluje. Za vsakega uporabnika se beleZi racunski ¢as
(jedrne ure, »core-hours«), ki ga je porabil pri racunanju. Pregled porabljenega racunskega casa se
opravlja na tri mesece (januar-marec, april-junij, julij-september, oktober-december) in je osnova za
obracun stroSkov uporabe ARC (tocka 6).



Zaposlenim sodelavcem Teoreticnega odseka je status uporabnika vezan na njihovo delovno
razmerje pri Kl. Zaposlenim v drugih odsekih ter zunanjim sodelavcem status uporabnika preneha, ko
obvestijo koordinacijski odbor ali administratorja ARC, da so zakljucili z racunskim delom, ce tega ne
storijo, pa v enem letu po prenehanju aktivne uporabe ARC. Administrator pred izbrisom
uporabniskega racuna in podatkov pravocasno obvesti uporabnika, da lahko uporabnik naredi kopijo
svojih podatkov.

Evidenca uporabnika in njegovega porabljenega racunskega ¢asa se hrani Se najmanj tri leta po
izbrisu njegovega uporabniskega racuna.

S. Varnost

Vsak uporabnik je odgovoren za varnost svojih osebnih gesel (kompleksnost gesla, ob¢asna menjava
gesla), ki mu omogocajo dostop na racunalnike v okviru ARC, ter za varnost svojih podatkov in za
izdelavo varnostnih kopij.

Za varnost administratorskih gesel (»root passwords«) je pristojen administrator ARC. Kadar je oseb
s pooblastili administratorja vec¢, pristojnega administratorja za gesla doloci koordinacijski odbor.
Pravico uporabe administratorskih gesel imajo osebe s pooblastili administratorja ter vodja ARC.
Vsakokratna administratorska gesla racunalnikov v okviru ARC se hranijo v pisni obliki v zapecateni
ovojnici v prostoru, ki je ustrezno zasciten pred nepooblas¢enim dostopom.

6. Obracunavanje in placevanje stroskov uporabe

Uporabniki ARC oz. ustrezni odseki in laboratoriji krijejo sorazmerni del stroSkov uporabe racunskih
kapacitet glede na porabljen rac¢unski ¢as. Stroski uporabe se obracunajo tako, da se iz placil najmanj
pokrijejo stroski vzdrZzevanja, hkrati pa se ne ustvari ve¢jega presezka. Morebitni presezek se lahko
porabi le za materialne stroske, nakup nove opreme v ARC ali za izboljSave pri delovanju in
vzdrZevanju.

Na podlagi predvidenih stroskov vzdrievanja ARC (stroski dela in storitev ter materialni stroski)
koordinacijski odbor do konca leta doloci viSino sredstev, ki naj se v naslednjem letu zberejo za ta
namen. Znesek, ki ga dolo¢i koordinacijski odbor, se zbere v Stirih enakih (Cetrtletnih) obrokih. Na
podlagi trimesec¢ne evidence o koris¢enju ARC (tocka 4) se na koncu vsakega Cetrtletja ugotovi,
koliksen delez procesorskega ¢asa je bilo porabljenega s strani uporabnikov po posameznih
laboratorijih oziroma odsekih. Za vsak laboratorij oziroma odsek se dolo¢i viSino Cetrtletnega placila
tako, da se viSina celotnega cetrtletnega obroka pomnoZi z ustreznim deleZem porabljenega
raunskega €asa. Laboratorij oziroma odsek plac¢a izracunani znesek na stroSkovno mesto, ki ga za
namen placevanja stroSkov uporabe ARC vodi racunovodstvo KI. Tako zbrana sredstva se namenjajo
za placevanje stroskov vzdrZevanja ARC ter za materialne stroske.

Kadar sredstev na stroSkovnem mestu ni dovolj, razliko do celotnega zneska za vzdrzevanje in
materialne stroske krije Teoreti¢ni odsek. Morebitni presezek se prenese v naslednje Cetrtletje ali
porabi za materialne stroSke, nakup nove opreme v ARC ali za izboljSave pri delovanju in
vzdrzevanju. O porabi preseznih sredstev odloc¢i koordinacijski odbor.

Vodje sodelujo¢ih odsekov oz. laboratorijev ali od njih pooblas¢ene osebe imajo pravico, da v
sodelovanju z administratorjem sproti preverjajo trenutno porabo in delez procesorskega ¢asa v
tekocem in prejsnjih Cetrtletjih.

Za zadnje trimesecje v letu 2019 (oktober-december) je za vzdrievanje ARC dolo¢en znesek 5.000,00
EUR. Obracun uporabe po posameznih odsekih oz. laboratorijih bo po dolocilih te toc¢ke napravljen v
zaCetku januarja 2020.

Odsekom oz. laboratorijem, ki intenzivno uporabljajo ARC, lahko koordinacijski odbor prizna popust
pri stroSkih uporabe, pri ¢emer uposteva njihove morebitne prispevke za nabavo opreme, ki je
vkljuc¢ena v ARC.



Kadar ima uporabnik posebne zahteve, zaradi katerih pride do posegov, ki znatno presegajo okvir
rednega vzdrievanja (npr. zahtevna namestitev programske opreme), se za ustrezni laboratorij ali
odsek stroski taksnih posegov pristejejo strosku, izraCunanemu iz porabljenega procesorskega ¢asa.

Navedeni nacin kritja stroSkov bo v veljavi do uvedbe celostnega financiranja delovanja ARC (npr.
vkljucitev centra v infrastrukturni program KI).



Priloga k Navodilom za delovanje in uporabo ARC: podpisni list za pristop h koris¢enju ARC.

Podpisani vodje odsekov smo seznanjeni z Navodili za delovanje in uporabo ARC in jih v celoti sprejemamo. Prilagamo tudi stevilko delovnega naloga za

placilo stroskov uporabe ARC po tocki 6 Navodil.
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