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Aplicacdes computacionais sao frequentemente usadas em simulacbées e cdlculos nos mais diferentes
ambitos cientificos. Porém, a grande maioria dessas aplicacdes demanda um conhecimento prévio por
parte do usudrio para a instalacdo e configuracdo da ferramenta em seu ambiente de trabalho, uma
tarefa que consome tempo e impde dificuldades. Podemos citar, como exemplo, a suite de simulagao
computacional de materiais Quantum Espresso (https://www.quantum-espresso.org). A ferramenta tem
uma ampla utilizacdo em pesquisas, porém ndo é de facil instalacdo e configuracdo. Em virtude desse
problema, o objetivo deste trabalho foi realizar a implementacao de um ambiente virtualizado, conhecido
como contéiner, que tenha instalado o software Quantum Espresso, a linguagem de programacao Python
(https://www.python.org) e o gerenciador de pacotes Anaconda (https://www.anaconda.com). Este Ultimo
permite a importacdo de pacotes cientificos (como o SciPY e o NumPy) no ambiente virtualizado. Para a
construcao do contéiner foi utilizada a ferramenta de virtualizacao Singularity (https://singularity.lbl.gov).
Por meio desta, qualquer ambiente virtualizado pode ser criado e utilizado de uma maneira facil. O
contéiner criado foi disponibilizado a comunidade em um repositério no GitHub (https://github.
com/abegossi/QuantumEspressoToolkit), permitindo que interessados em usar essas ferramentas tenham
maior facilidade na iniciacdo em seu trabalho de pesquisa, sem a necessidade de se preocupar com a
instalagdo e configuracao do ambiente de trabalho.
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