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登录方式 

请参考《中国科学院超级计算环境使用说明》， 登录 http://cscgrid.cas.cn/ “用户服务——培训

/教程”栏目即可下载。 

访问已安装的商业/开源应用 

需求说明 

生物、化学、工业制造等一些应用领域中的用户往往需要使用成熟的应用软件完成自己的实

验或者设计。并且有些应用本身提供多个命令，并且需要依次执行多个命令才能完成一个计

算任务，交互性较强。比如生物信息学软件 EMBOSS，提供了多个命令；分子动力学软件

Gromacs，需要执行多个命令完成计算的前处理。 

用户使用指南 

1、 创建工作目录，准备数据文件。 

用户在主目录下创建程序的工作目录，并通过 scp 或者 sftp 协议将计算所需的数据文件传输

到网格服务器的该工作目录下；用户可以通过 ls，cd，vi，head，tail 等 linux 常用的文件和

目录操作命令管理这些数据文件。 

2、 将计算所需文件上传至 HPC 

用户可根据命令 listnodes 选定所操作的计算资源，通过命令 set HOST=hpcname 设定在

HOST 环境中，设置成功之后该名字将出现在命令提示符中。在任何 HPC 文件操作之前需

将文件上传至所操作的 HPC，使用命令 sceput2，参数是需要上传的文件名字，也支持*，

表示上传当前目录的所有文件。上传之后使用命令 scels 可以查看到 HPC 上的文件列表，使

用命令 scecat filename 可以查看文件内容。 

3、 应用执行所需的前处理（可选） 

有些应用提供了一些交互式命令帮助用户完成计算的前后处理，产生计算所需的文件，或者

处理计算结果文件提取关注的信息。使用网格命令 sceapp 可以执行这些交互式操作，该命

令的第一个参数是应用的名字，通过 listres 命令可以查看到，后面的参数是需要执行的命令

和所需的各种参数选项。 

执行 sceapp <app> -v 查看应用的版本号。执行 sceapp <app> -e 查看应用的环境设置。执行

sceapp <app> ‘echo $PATH’，可以查找到应用的命令路径，再通过 scels 即可查看到应用提供

的命令列表。 
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4、 查看可用的应用和队列 

使用网格命令 listres 可以列出目标集群上可用的应用封装。 运行 listres softname 可以查看

在使用应用提交计算任务的时候可用的队列名称。 

5、 提交计算任务 

使用网格命令 bsub 提交作业，格式和 LSF 的 bsub 命令基本呢类似。bsub 的 command 参数

要求是执行应用的名字，该名字可以通过网格命令 listres 查看到。 

指定队列的选项格式为-q hpcname@queuename，hpcname 可以通过命令 set HOST 查看到。

queuename 通过 listres softname 查看。如果不指定-q 选项，那么网格系统会自动选择一个该

应用可用的队列提交计算任务。 

如果不指定-W，默认作业最大执行时间为 5 分钟，否则需要通过-W 指定作业估计执行时间，

支持-W 小时:分钟的格式，比如-W 1:00 是指一个小时。 

bsub 命令返回用户作业 ID 号，即 UJID。 

6、 查看作业状态 

使用网格命令 bjobs 可以查看作业的基本信息（包括作业状态）。作业状态为 DONE 的表示

该作业正常执行结束。选项-l 列出作业的详细信息。 

终止作业使用网格命令 bkill，参数为 bsub 返回的作业号。 

7、 下载结果文件 

计算之后，结果文件均产生于所操作的 HPC 集群上，使用 scels 命令可以查看文件列表，使

用 scecat 或者 scetail 命令可以查看文件内容，如需下载处理，需使用 sceget2 命令下载到网

格家目录中（参数是选定的文件名），然后通过 scp 或者 sftp 协议传输到办公用机的磁盘。 

实例流程 

以分子动力学软件 Gromacs 的使用为例，说明如何在命令行环境中提交应用计算任务，尤

其带有交互式较强的前后处理程序的应用。 

1、 在主目录下创建目录 projects/gromacs_test。 

 

2、 通过 scp 协议客户端工具 WinSCPPortable 访问网格服务器，将应用的数据文件

1OMB1.pdb 和 em.mdp 上传至目录 projects/gromacs_test。 
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3、 通过命令 sceput2 上传文件至 hpc 

[deepcomp7000@sce ~] cd projects/gromacs_test 

[deepcomp7000@sce gromacs_test] sceput2 * 

[deepcomp7000@sce gromacs_test] scels 

10MB1.pdf  em.mdp 

4、 使用 sceapp Gromacs -v 查看应用软件的版本号 

 

5、 执行应用的前处理部分，在本例中需要通过四个步骤产生计算所需的 tpr 文件。 

 
…… 
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…… 

 

6、 执行 listres 查看 deepcomp7000 上的应用安装情况，执行 listres Gromacs 查看 Gromacs

应用的安装，可以使用队列 scgrid。 

 

7、 执行 bsub 提交作业，-W 指明了作业估计执行时间为 10 分钟，没有指定-q 采用系统默

认分配的队列。 

 

8、 执行 bjobs 查看作业执行状态为 DONE。 
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9、 查看作业结果文件，并可以使用 scp 协议客户端工具 WinSCPPortable 下载需要的结果文

件。 

[deepcomp7000@sce gromacs_test] scels 

#fws.pbd.1#  10MB1.pdb  em.mdp  fws.pdb  fws_b4em.pdb  md.log  posre.itp  traj.trr  

xn.out  #fws.top.1#  confout.gro  ener.edr  fws.top  fws_em.tpr  mdout.mdp  pre_process  

xn.err 

[deepcomp7000@sce gromacs_test] scecat xn.out 

[deepcomp7000@sce gromacs_test] scetail traj.trr 

[deepcomp7000@sce gromacs_test] sceget2 traj.trr 

 

 

 


