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一、集群使用说明 

1. 集群环境 

目前集群包括以下节点： 

登录节点 172.18.5.205 

计算节点 normal 队列（c001-c100）：36 * Cores，2 * V100 

q4gpu 队列（c101-c112）：32 * Cores，4 * V100 

qsr660 队列（c113-c126）：56 * Cores 

胖节点 smp 队列（s001-s002）：192 * Cores 

 

2. 使用说明 

本集群为冷冻电镜实验配套支持系统，仅限南方科技大学校内用户处理在冷冻电镜

中 心 实 验 所 收 集 数 据 之 用 。 用 户 须 先 注 册 冷 冻 电 镜 中 心 实 验 预 约 系 统

(https://cryoem.sustech.edu.cn/sys)方可申请开通集群账户。在账户创建后，须先绑定集群

账户到预约系统—个人基本信息—超算用户名处，方可开始使用集群，否则会封禁； 

使用须知： 

• 禁止使用本集群于科研之外的其它用途； 

• 禁止在登录节点运行计算任务或大内存程序，所有任务须提交到LSF队列运行； 

• 禁止不投 job 在计算节点运行程序，比如故意遗留 session 进行进程控制；集群

有监护进程进行查杀、记录，此行为将被公开警告，并视情况处罚； 

• 禁止在登录节点进行高并发的海量网络与存储 I/O 操作； 

• 禁止在登录节点进行大量实验数据或数据库文件的上传和下载，须自备移动存

储设备找管理员帮助操作；数据库文件包括但不限于 AlphaFold、UniProt、

EMPIAR、ZINC 等； 

• 禁止在登录节点直接操作接近 8,000 量级数目小文件，须找管理员确定打包上传、

分批、本地 SSD 处理方案。 

违反上述规定将视情况被警告、临时或永久冻结集群使用权限。 

 

3. 免责条款 

用户开通账户、使用本集群，即默认认可以下免责条款： 

• 本集群仅提供计算资源的有偿使用，但不保证硬件的完好、资源的随时可用性； 

• 本集群不提供任何数据冗余备份，不对数据安全、因任何原因导致的数据损失负

责。用户须自行对重要数据做及时转移、备份； 

• 中心集群保留视管理需要处置一切用户账户、文件、数据的权力（包括但不限于

无预警终止进程、踢出登录、删除数据、冻结或删除账户等操作）； 

• 集群账户使用者在提交协助请求之前，应主动同课题组 PI 或其他利益相关方沟

https://cryoem.sustech.edu.cn/sys
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通并得到授权；用户提交的任何请求，一概视为已经得到充分授权；中心采取任

何协助操作时，无义务再征求任何他人意见，且对产生的后果不负任何责任； 

• 中心对遗留进程进行积极监控查杀，但仍有概率新投 job 受短时影响；用户须对

此可能情况知晓并理解，介意者请勿使用本集群。 

 

4. 集群收费 

中心集群的费用收取，来自【作业费+存储扩容费+账户维护费】三个部分，具体收

费标准参考(https://cryoem.sustech.edu.cn/service/charges.html)。 

特别说明： 

（1）账户维护费用为每课题组 2000 元/年，包括了账户维护管理、日常使用帮助和

默认 10TB 的存储空间，原则上是在课题组开户时及每周年一次性收取，中心根据冷冻

电镜主流方向—结构解析实验的费用特点，采取逐月收取方式。故，即使未提交作业且

未申请扩容，只要集群账户使用状态有效/在使用集群空间，每月即会产生固定的账号维

护费账单。如课题组不再使用超算集群/希望停止账号维护，须在清空集群所有账户数

据后告知我们，管理员将对课题组账户进行删除操作；如课题组未尽告知义务，则默认

其集群使用状态有效； 

（2）平台不对用户提交到队列的程序及计算内容是否正确运行负责，仅依据用户

作业实际占用队列资源大小及时长收取费用。用户有责任及时关注所提交作业进度、确

保程序/作业正确运行。如发生程序异常导致作业未及时终止，平台仍将按照队列资源实

际占用收取费用。 

注：集群账户开通、使用本集群，即默认课题组知晓并认可以上内容、对此类费用

收取不持异议。 

二、登录 

集群登录节点 IP 地址为 172.18.5.205，端口为 2323。需在校园网环境下或与南科大

VPN 配合使用。 

 

Linux 系统可使用如下命令登录： 

 $ ssh -X -p 2323 myname@172.18.5.205 

 

Windows 系统可以使用 Mobaxterm/Xshell/Termius 等客户端工具登录。 

https://cryoem.sustech.edu.cn/service/charges.html
mailto:myname@172.18.5.205
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注意：类似 Mobaxterm 等客户端软件一般有记住密码选项，务必保证密码输入正确，

否则会因软件频繁尝试连接服务器而被视为暴力攻击，导致账户被系统封禁。如遇此情

况，请与管理员联系。 

 

MacOS X 用户安装 Xquartz 以启用 X11 转发功能。登录命令如下： 

 $ ssh -Y -p 2323 myname@172.18.5.205 

 

命令中的-X/-Y 参数用于启用 GUI 图形界面，如果需要打开 Relion 之类的图形应

用，须加上该参数。 

三、修改密码 

新用户会被分配一个默认密码，第一次登录后需要修改自己的密码。 

命令：passwd 

注意，密码必须满足一定的复杂度要求：包括数字、字母和特殊字符的组合。我们

在使用中发现很多用户的计算机中了挖矿病毒，故请务必定期每半年左右更改一次密码，

以保证自己账户的安全。 

四、上传/下载文件 

1. 一般文件的转移 

注意：以下方法仅适用于少量数据(<1GB)的上传和下载。大量实验数据的下载请自备移

动硬盘并联系管理员。 

 

Linux/MacOS 用户： 

 scp 

 示例. 将本地的 test.txt 文件上传到集群 myname 账户的 home 目录: 

 scp -P 2323 test.txt myname@172.18.5.205:~ 

注意，参数-P 为大写，ssh 命令中-p 为小写。 

 

mailto:myname@172.18.5.205
mailto:myname@172.18.5.205
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Windows 用户： 

 sftp 

mobaxterm 和 xshell 都自带 sftp 客户端，可以很方便的上传和下载。 

 Mobaxterm 示例： 

  

2. 冷冻电镜实验数据的转移 

在冷冻电镜中心所产生实验数据，已同步 mount 到中心控制间的预处理工作站中，

由 EMShark 软件实时作 motion 处理/确认。EMShark 处理后的数据，可通过 cp.sh 或

cp.py 脚本 copy 到用户存储设备，或经过内网 IP mount 磁盘上传到集群进行下一步计算

处理。具体 EMShark 使用方法及数据 copy，由电镜设备负责老师在 300 kV 电镜培训时

统一讲授。转移数据时遇到任何问题，请务必向电镜设备对应负责老师寻求协助，切记

不要盲目操作。 

集群处理后的数据，用户须自带移动存储设备找中心管理老师协助 copy，禁止直接

通过登录节点 172.18.5.205 远程下载。 

五、加载软件模块 

中心集群通过 module 或 conda 管理软件环境，大部分场景是二者结合使用。说明如下： 

 

1. module 方式使用 

以 relion 使用为例，执行以下命令添加 relion 的相关变量： 

  module load relion/3.0.6-gpu-cuda8.0-gcc455-ompi314 

当我们需要切换到 eman2 时，执行： 
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  module purge   #清空加载的模块列表 

  module load eman2/2.3 

  

常用的 module 命令如下： 

  查看帮助信息：module help 

  查看可用软件模块：module avai 

  加载软件模块：module load MODULE 

  卸载软件模块：module unload MODULE 

  查看当前环境已加载的软件模块：module list 

  清除所有已加载的软件模块：module purge 

  

更多 module 知识及相关命令，请查阅 https://modules.readthedocs.io/en/latest/ 

 

2. conda 方式使用 

以 miniconda3 使用为例，执行以下命令添加 miniconda3 的相关变量： 

  module load miniconda3 

  

常用的 conda 命令如下： 

  查看 conda 帮助信息：conda --help 

  查看已有的 conda 环境：conda env list 

  进入指定的 conda 环境：conda/source activate env_name 

  退出当前的 conda 环境：conda deactivate 

  创建 conda 环境：conda create -n env_name [python=<version>] 

  指定环境安装软件包：conda install pkg_name -n env_name 

  删除 conda 环境：conda env remove -n env_name 

  

更多 conda 知识及相关命令，请查阅 https://docs.conda.io/en/latest/ 

 

3. module 与 conda 结合使用 

大部分软件，皆用 module 进行管理和加载。愈来愈多依赖 Python 库的软件是通过

conda 运行，使用时先加载对应 module 模块，然后激活对应 conda 环境（module load 加

载软件后，一般会有进一步提示如何激活）。示例如下： 

module load pyem  #加载软件模块 

source activate pyem #进入软件环境 

 

https://modules.readthedocs.io/en/latest/
https://docs.conda.io/en/latest/
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六、LSF 队列常用命令说明 

中心集群使用 LSF 队列管理系统进行作业调度。常用 LSF 命令： 

• bjobs：查看自己已经提交的任务 

• bjobs -l JOBID：查看任务的详细信息 

• bpeek JOBID：查看任务输出 

• bqueues：查看集群队列状态 

• bhosts：查看集群节点状态 

• bhist：查看历史作业记录 

• bkill：终止正在运行的作业 

提交作业后，您可能需要检查其进度或取消它。通过调用 bjobs -l <jobID> 可以看

到大多数作业的特征。 

提交作业后，您可能需要查看作业的屏幕打印输出，通过调用 bpeek -f <jobID> 可

以看到程序运行过程中的屏幕输出。 

可以使用 bkill 命令（ bkill <jobID> ）取消挂起的作业（从队列中撤消）。bkill 命

令也可用于终止正在运行的作业。默认行为是将作业发出 SIGTERM，等待 30 秒，如果

作业中的进程继续运行，则发出 SIGKILL 命令。bkill 命令的 -s 选项（bkill -s <signal> 

<jobID>）允许用户向正在运行的作业发出任何信号。 

LSF 作业的基本工作状态是： 

• PEND - 作业在队列中，等待安排 

• PSUSP - 作业已提交，但已处于暂停状态（不符合运行条件） 

• RUN - 已授予作业分配。 如果是批处理作业，则批处理脚本已运行 

• DONE - 作业已成功完成 

七、提交作业到集群 

1. Relion 作业 

1.1 提交 Relion 作业 

提交到 LSF 队列的 Relion Running 参数和单机版不同，具体不同点说明如下： 

“Number of MPI procs”：将要申请的节点数*36，单个任务限制节点数≤4 

“Submit to queue”： Yes 

“Queue name”： normal 

“Queus submit command”：bsub < 

“Standard submission script”:  

/share/apps/relion/3.0.6-gpu-cuda8-gcc485-ompi314/bin/bsub2GPU_fakeexclusive.sh 

“Minimum dedicated cores per node”：每个节点分配的 MPI 数量，一般等同于显卡数量 
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1.2 使用 scratch 目录 

目前集群所有节点均配置了 960G 的 SSD 盘做 Relion 的 scratch 目录，经测试，可

有效提高 Relion 计算速度。在使用 Relion 时在 Compute 选项中 Copy particles to scratch 

directory 中添加目录/gpu_temp 即可使用。 
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2. CryoSPARC 作业 

2.1 CryoSPARC 服务管理 

CryoSPARC 软件因 License 及端口资源占用要求，须以课题组为单位单独申请安装，

课题组提供 License、安装的集群账户和安装邮箱，由管理员进行安装和端口分配。安装

目 录 在 用 户 home 目 录 ， 如 /scem/work/qirx/cryosparc ， 相 应 登 录 地 址 为 : 

http://172.18.5.205:XXXXX，其中 XXXXX 为分配的端口号。 

 

服务启动和关闭方法： 

cryosparcm stop        #关闭 cryosparc 服务 

需要使用时执行： 

cd ~/cryosparc/cryosparc_master/ #进入 master 目录 

cryosparcm start     #启动 cryosparc 服务 

cryosparcm cluster connect   #添加集群服务连接 

cryosparcm status        #查看服务状态 
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2.2 常见错误及解决方法 

注意：（1）用户遇到问题请求协助之前，务必已先尝试如下修复措施，无效后再同

返回错误代码与管理员联系；（2）用户须定时重启 CryoSPARC 服务，以清理过大的 web

缓存、内存占用；（3）CryoSPARC 已知 bug 可能导致计算任务结束时队列作业仍未及时

终止，用户须及时关注作业进度、必要时手动终止作业以避免产生额外作业费用。 

2.2.1 服务启动问题 

一般 CryoSPARC 服务无法启动或其它错误，皆可通过清理驻留进程和删除遗留文

件来解决。若尝试后服务依旧启动失败，可联系管理员获得进一步帮助。 

 

服务重启步骤： 

① 确保课题组使用空间未超出磁盘配额：mmlsquota -g <gid> --block-size auto 

② 手动停掉所有 cryosparc 队列任务：bkill JOBID（bjobs 可查看自己已提交的任

务） 

③ 进入 master 目录：cd ~/cryosparc/cryosparc_master/ 

④ 关闭 cryosparc 服务：cryosparcm stop 

⑤ 清理驻留进程：ps -eo pid,user,cmd | grep qirx | grep 'cryosparc\|mongo' | awk '{print 

$1}' | xargs kill -9 （此处 qirx 更换为实际用户名） 

⑥ 删除遗留文件：ls -l /tmp/mongodb-*.sock /tmp/cryosparc-supervisor-*.sock | grep 

qirx | awk '{print $9}' | xargs rm （此处 qirx 更换为实际用户名） 

⑦ 启动 cryosparc 服务：cryosparcm start 

⑧ 添加集群服务连接：cryosparcm cluster connect 

⑨ 查看服务状态：cryosparcm status 

 

2.2.2 SSD 缓存问题 

在运行 CryoSPARC 计算过程中，如出现“SSD cache : requested file are locked for past 

488s, checking again in 5s”等相关报错，可尝试以下方法解决。更多故障解决方法请参

考：https://guide.cryosparc.com/setup-configuration-and-management/troubleshooting 

 

修复数据库步骤： 

① 手动停掉所有 cryosparc 队列任务：bkill JOBID（bjobs 可查看自己已提交的任

务） 

② 重启 cryosparc 服务：cryosparcm restart 

③ 进入交互式数据库提示符：cryosparcm mongo 

④ 输入以下命令检查有多少条记录处于不一致状态：db.cache_files.find({status: 

{$nin: ['hit', 'miss']}}).length() 

⑤ 如果结果不是 0，则输入以下命令修复：db.cache_files.updateMany({status: {$nin: 

['hit', 'miss']}}, {$set: {status: 'miss'}}) 

⑥ 退出数据库提示符：Ctrl + D 

https://guide.cryosparc.com/setup-configuration-and-management/troubleshooting
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3. 一般程序作业 

一般计算任务提交到 LSF 队列，用户可以自行编辑作业脚本，将自己要运行的命令

及必要的环境加载写入，正常 bsub 提交即可。集群提供模板文件 lsf_template.sh（模板

文件保存在“/share/apps/lsf_ template.sh”，用户可自行复制到自己 home 目录），用户可在

此基础上修改，然后使用“bsub < lsf_template.sh”提交到队列。 

具体见如下两个示例： 

(1) cryoemsimpletools 工具计算示例： 

#!/bin/bash 

#BSUB -J MyJob        #任务名称 

#BSUB -q normal     #队列名称 

#BSUB -o %J.stdout     #输出文件 

#BSUB -e %J.err        #错误输出文件 

#BSUB -n 36           #申请 36 cores，即一个 normal 节点 

#BSUB -R "span[ptile=36]"   #按照每个节点 36 核心来分配 slot 

 

module load cryoemsimpletools/2019    #加载 cryoem 的小工具包，包含 ctffind、

Gautomatch、Gctf、MotionCor2 等 

Gautomatch xxx    #运行 Gautomatch，或使用 MPI 并行： 

mpirun -n 2 Gautomatch xxx    #并行运行两个 Gautomatch 进程 

 

(2) GisSPA 计算示例： 

#!/bin/bash 

#BSUB -J GisSPA       #任务名称 

#BSUB -q q4gpu     #队列名称 

#BSUB -o %J.stdout     #输出文件 

#BSUB -e %J.err        #错误输出文件 

#BSUB -n 32           #申请 32cores，即一个 q4gpu 节点 

#BSUB -R "span[ptile=32]"   #按照每个节点 32 核心来分配 slot 

 

module load GisSPA_v2.0     #加载 GisSPA 相关环境 

/share/apps/GisSPA_v2.0/build/main configx    #运行 GisSPA 
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4. 交互作业 

如需交互执行某些程序，如批量处理数据或以图形界面打开程序，则可以提交一个

独占节点作业，ssh 到节点进行操作。 

具体使用，可以参考下列步骤进行： 

1) 提交下面的脚本，会申请一个节点 24 小时占用 

 

2) 使用 bjobs 查看申请的节点名称。如图中红框出，这次申请到的是 c007 节点。 

 

3) ssh 登录节点，加载环境变量，即可像单机一样进行测试 

 

4) 在执行命令时，须用 nohup … &方式提交到后台运行，避免依赖登录窗口，或

不合理占用登录节点 CPU 资源导致被管理进程杀掉。如： 

nohup /share/apps/GisSPA_v2.0/build/main configx & 

5) 测试完成后，退出节点，结束掉这个任务。 

 

注意： 

(1) 此方式仅限于临时交互使用，用户用完后须立刻 bkill 杀掉，防止遗留 job 导致

额外扣费，或 job 提前结束而导致遗留计算进程被集群管理进程杀掉并加入惩戒名单。

用户应尽量使用前述正常 job 提交方式运行任何计算； 

(2) 不要在 sleep 文件中设置过大时间长度，以适合自己的计算任务为宜。 
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八、集群已装软件说明 

1. 集群软件列表 

集群已安装绝大多数常见 Cryo-EM 科研软件，以及越来越流行的 Cryo-ET 科研相

关软件。执行 module avai 或 module show xxx 可查看可用软件或具体软件信息。 

附软件安装列表： 

 

 

 

2. cryoem 小工具 

加载对应的 CUDA 环境即可，包含 ctffind、Gautomatch、Gctf、MotionCor2 等。路

径位置：/share/apps/relion/deps/。 
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九、软件安装及存储扩容 

1.软件安装 

具有广泛公共价值的软件安装推荐，可发邮件至 chenhaijia@skybility.com（抄送

qirx@sustech.edu.cn）。我们鼓励用户提交具有公共使用价值的软件安装申请，以方便

集中管理并节约资源。软件使用过程中如遇问题，或有任何意见及建议，也请发邮件

件至上述邮箱。 

注意：中心集群仅负责安装并维护广泛使用、有公共价值的软件；因不同用户所

用软件五花八门，用户课题组个别特殊需求的软件，须自行安装在 home 目录下，中心

无义务、不提供安装或维护服务。 

 

2.存储扩容 

每课题组在开户时分配 10TB 的存储配额。默认存储空间不够时，可以发送邮件至

前述邮箱申请扩容 (注意价格是 12 元/(100GB*月))。使用以下命令可以检查课题组磁盘

配额使用情况： 

mmlsquota -g <gid> --block-size auto 

其中，<gid>为课题组 ID，可以用“id”命令获取。 

鉴于冷冻电镜实验的高存储消耗特点以及用户数量的持续增长，中心所配存储空间十分

有限。因此我们鼓励用户及时转移集群中已处理数据，并尽量自备小型存储如 NAS 磁盘阵

列系统，以节约存储资源，同时也节约可观存储费用开销。 

 


