
国家超级计算天津中心

“天河算道”线上培训

GROMACS简介及在天河超算系统上的使用

2022年6月2日 10:00-11:00

主讲人：韩振鑫

注意事项：

◆ 申请试用：如组里没有使用账号，可申请免费测试账号，请微信扫码入群，获取测试账号；

◆ 集中答疑：请有问题的老师和学生们，提前将您的问题通过腾讯软件里的“聊天”功能，指定发送给“主持人” ；或在报告

结束后，解除静音来提问。
好的



https://www.nscc-tj.cn 

➢ 天河系列超级计算机系统及登录方式

➢ GROMACS简介

➢ GROMACS使用流程



资源 节点配置 系统介绍 系统特点

HPC1-4

系统

Intel E5-2690 v4 @ 2.6GHz 28cores, 128GB

Intel E5-2697A v4@ 2.6GHz 32cores, 128GB

Intel Gold-6240 @ 2.60GHz, 36cores, 

128GB/256GB

自主构建的新系统，每套系统512个计算
节点

单核性能高，x86结构

3F系统 国产自主飞腾芯片, 64cores, 128GB 5000个计算节点 国产自主，性价比高

天河一
系统

Intel Xeon X5670 2.93GHz , 12 cores, 24GB
采用CPU和GPU相结合的异构融合计算体
系结构

国内首台TOP500

GPU系统

CPU:  Intel CPU Gold 6354 @ 3.0GHz, 

36cores,256GB

GPU: 2*A100, 单卡显存80GB

GPU: 8*A100, 单卡显存80GB

CPU:  Intel  E5-2690 v4 @ 2.6GHz, 28cores, 

128GB

GPU:  2*K80,  单卡显存40GB

可支持仿真模拟和人工智能研究 GPU计算

天河系列超级计算机系统



设备 操作系统 登陆方式 备注

PC端

Windows 青索客户端 青索客户端安装与入门手册.pdf

Linux（图形） EasyConnect客户端 + SSH终端 https://thvpn.nscc-tj.cn

Linux（命令行） EasyConnect的rpm/deb包 + SSH终端 安装包下载：联系超算工程师

移动端

安卓
EasyConnect + SSH终端（推荐JuiceSSH

）
应用商店下载

苹果
EasyConnect + SSH终端（推荐Terminus

）
App Store下载

浏览器 浏览器 访问 HPC云 Web端 https://hpc.nscc-tj.cn

登陆方式总览

登录方式

https://nscc-tj.cn/file/é��ç´¢å®�è£�ä¸�å�¥é�¨æ��å��.pdf
https://thvpn.nscc-tj.cn/
https://hpc.nscc-tj.cn/


登陆过程需要的信息

用户需要：

• VPN的账号和密码

• 系统的账号和密码

• HPC云的账号密码（仅登陆HPC云使用）

VPN相关：

• 青索客户端 VPN配置：“选择超算资源（智能适配链路）”

• EasyConnect 客户端：https://thvpn.nscc-tj.cn

登录方式

系统登陆相关：

• TH-1A 系 统 ： 192.168.2.3 ； 192.168.2.4 ； 192.168.2.5 ；

192.168.2.8；192.168.2.9

• TH-HPC1-3系统：192.168.2.101；192.168.2.103；192.168.2.107

• TH-HPC4系统： 192.168.4.10； 192.168.4.11

• TH-3F系统： 192.168.10.10； 192.168.10.11； 192.168.10.32

• 默认端口号 22



1. Windows登陆

建议用户使用超算中心开发的 青索客户端 进行登陆，安装方法详见链接 https://www.nscc-tj.cn/yhzc

• 青索开发的初衷是解决超算使用软件栈的散落，提供安全便捷免费的超算使用方式。

• 青索实现了SSH、SFTP、VPN三大件的集成，目前具备一键使用配置、VPN常驻、数据断点续传、机器

智能匹配、多账户登录、第三方应用集成、复杂启动脚本定制、资源实时查看等非常多的功能。

• 目前来看，它可能是国内集成度最高的超算登录工具。

安装方法简介：

（1）安装 Easyconnect 客户端

（2）安装青索客户端

（3）配置账号信息，或导入配置信息

登录方式



2. Linux登陆

图形界面：

• 访问 https://thvpn.nscc-tj.cn 下载安装 EasyConnect

• 登陆 EasyConnect，输入地址 https://thvpn.nscc-tj.cn，然后输入 VPN 的账号密码

• 打开 Terminal 终端，使用 ssh username@ip 登陆

命令行：

• 如用用户使用的 Linux 系统 不支持图形界面 ，可以选择安装 命令行版本的客户端。客户端安装包可

以联系超算中心工程师获取。

.rpm 安装包

- 安装：rpm -i easyconn_x64.rpm

- 登录：easyconn login -d thvpn.nscc-tj.cn:443 -u 用户名 -p 密码

- 卸载：rpm -e EasyConnect

- 注销：easyconn logout

.deb 安装包

- 安装：sudo dpkg -i easyconn_7.6.8.2-ubuntu_amd64.deb

- 登录：easyconn login -d thvpn.nscc-tj.cn:443 -u 用户名 -p 密码

- 卸载：sudo dpkg -r easyconn

- 注销：easyconn logout

登录方式

https://thvpn.nscc-tj.cn/
https://thvpn.nscc-tj.cn/


3. Mac登陆

• 访问 https://thvpn.nscc-tj.cn 下载安装 EasyConnect

• 登陆 EasyConnect，输入地址 https://thvpn.nscc-tj.cn，然后输入 VPN 的账号密码

• 打开 Terminal 终端，使用 ssh username@ip 登陆

4. 移动端登陆

• 安装应用商店或苹果App Store下载安装 EasyConnect App

• 登陆 EasyConnect，输入地址 https://thvpn.nscc-tj.cn，然后输入 VPN 的账号密码

• 安装 SSH 工具（安装应用商店推荐安装 JuiceSSH，苹果App Store 推荐安装Terminus），然后配置登

陆。

登录方式

https://thvpn.nscc-tj.cn/
https://thvpn.nscc-tj.cn/
https://thvpn.nscc-tj.cn/


5. Web 登陆

• 访问 https://hpc.nscc-tj.cn

• 输入 hpc 云平台的账号密码 即可

登录方式

https://thvpn.nscc-tj.cn/


GROMACS是一个开源的分子动力学模拟计

算工具。它主要用于模拟生物大分子体系，
如蛋白质，脂质和核酸。

与其他分析模拟程序相比，GROMACS的主
要优势有：
1. 优化过的代码提供了极高的性能。
2. CPU 和 GPU资源的负载均衡。
3. 易于发现并纠正错误
4. 用户友好，无需编写复杂脚本

GROMACS简介

各平台预安装的GROMACS版本，可直接加载使用。

TH-3F：4.6.7、5.0.7、5.1.5、2016.6、2018.8、2019.6、2020.2、

2020.6、2021.2、2021.3、2021.4

HPC4：4.6.7、5.0.7、5.1.5、2016.6、2018.8、2019.6、2020.2、

2020.6、2021.2、2021.4

HPC3：4.0.7、4.5.6、4.6.7、5.1.2、2018.4、2020.4、2020.6

HPC2：4.0.7、4.5.6、4.6.7、5.1.2、2018.4、2019.4、2020.4、

2020.6

HPC1：4.0.7、4.5.6、4.6.7、5.1.2、2018.4、 2018.8、2019.4、

2020.4、2020.6

TH-1A：4.5.5、4.5.6、5.0.6、5.1.2、2018.4、2018.7、2019.1



GROMACS基本使用流程

1. 生成拓扑
文件

2. 定义模拟
体系的大小

3. 模拟体系
的溶解

4. 添加离子
平衡电荷

5. 能量最小
化

6. NVT平衡

7. NPT平衡

8. MD产出
步



1. 生成拓扑文件

gmx_mpi pdb2gmx -f 7t9l.pdb -o 7t9l.gro -water tip3p

GROMACS案例-蛋白质在水溶液中的模拟

蛋白质结构

pdb2gmx命令：
输入：
-f 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
输出：
-o 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-water 选择水模型（spce, tip3p, tip4p, tip5p, tips3p）

①

② 选择力场 ③ 文件



2. 定义模拟体系的大小

GROMACS案例-蛋白质在水溶液中的模拟

gmx_mpi editconf -f 7t9l.gro -o 1box.gro -c -bt cubic -d 2

editconf命令：
输入：
-f 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
输出：
-o 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-c  蛋白分子在水盒子内居中
-bt 水盒子类型（triclinic, cubic, dodecahedron, octahedron）
-d 蛋白和水盒子距离

①

② 文件
蛋白质结构



3. 模拟体系的溶解

GROMACS案例-蛋白质在水溶液中的模拟

gmx_mpi solvate -cp 1box.gro -cs spc216.gro -o 1sol.gro -p topol.top

solvate命令：
输入：
-cp 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
输出：
-cs 库结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-o 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-p 拓扑文件

①

② 文件

溶解后模拟体系



4. 添加离子平衡电荷

GROMACS案例-蛋白质在水溶液中的模拟

gmx_mpi grompp -f ions.mdp -c 1sol.gro -p topol.top -o ions.tpr

grompp命令：
输入：
-f MD参数文件（mdp）
输出：
-c 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-o XDR输入文件（tpr）
-p 拓扑文件（top）

①

② gmx_mpi genion -s ions.tpr -o 1ions.gro -p topol.top -pname NA -nname CL -neutral

添加离子后模拟体系

genion命令：
-s XDR输入文件（tpr）
-o结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-p 拓扑文件（top）
–pname 阳离子名称
-nname 阴离子名称
-neutral平衡体系电中性

③ 选择 ④ 文件



5. 能量最小化

GROMACS案例-蛋白质在水溶液中的模拟

gmx_mpi grompp -f minim.mdp -c 1ions.gro -p topol.top -o em.tpr

grompp命令：
输入：
-f MD参数文件（mdp）
输出：
-c 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-o XDR输入文件（tpr）
-p 拓扑文件（top）

①

② yhbatch -N 20 -n 640 -p cp1 ./1.sh

1.sh 示例：

#!/bin/bash

yhrun -N 10 -n 320 -p cp1 gmx_mpi mdrun -v -deffnm em

③ 文件



6. NVT平衡

GROMACS案例-蛋白质在水溶液中的模拟

gmx_mpi grompp -f nvt.mdp -c em.gro -r em.gro -p topol.top -o nvt.tpr

grompp命令：
输入：
-f MD参数文件（mdp）
输出：
-c 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-r 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-o XDR输入文件（tpr）
-p 拓扑文件（top）

①

② yhbatch -N 20 -n 640 -p cp1 ./2.sh

2.sh 示例：

#!/bin/bash

yhrun -N 20 -n 640 -p cp1 gmx_mpi mdrun -deffnm nvt

③ 文件



7. NPT平衡

GROMACS案例-蛋白质在水溶液中的模拟

gmx_mpi grompp -f npt.mdp -c nvt.gro -r nvt.gro -t nvt.cpt -p topol.top -o npt.tpr

grompp命令：
输入：
-f MD参数文件（mdp）
输出：
-c 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-r 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-o XDR输入文件（tpr）
-p 拓扑文件（top）
-t 轨迹文件（trr cpt tng）

①

② yhbatch -N 20 -n 640 -p cp1 ./3.sh

3.sh 示例：

#!/bin/bash

yhrun -N 20 -n 640 -p cp1 gmx_mpi mdrun -deffnm npt

③ 文件



8. MD产出步

GROMACS案例-蛋白质在水溶液中的模拟

gmx_mpi grompp -f md.mdp -c npt.gro -p topol.top -o md_0_1.tpr

grompp命令：
输入：
-f MD参数文件（mdp）
输出：
-c 结构文件（gro g96 pdb brk ent esp tpr）
-o XDR输入文件（tpr）
-p 拓扑文件（top）

①

② yhbatch -N 20 -n 640 -p cp1 ./4.sh

4.sh 示例：

#!/bin/bash

yhrun -N 20 -n 640 -p cp1 gmx_mpi mdrun -deffnm md_0_1

③ 文件



个人微信

中心微信

• 中心官网：https://nscc-tj.cn

• 官方邮箱：service@nscc-tj.cn

• 官方电话：022-65375560

• 官方微信公众号：国家超级计算天津中心

• 账户申请：https://hpc.nscc-tj.cn/apply/index#/

• 青索客户端：青索客户端安装与入门手册.pdf

• VPN入口：https://thvpn.nscc-tj.cn

• HPC云：https://hpc.nscc-tj.cn

• 培训与教程资源：https://www.nscc-tj.cn/yhzc_pxjh

https://nscc-tj.cn/
https://nscc-tj.cn/
https://nscc-tj.cn/file/é��ç´¢å®�è£�ä¸�å�¥é�¨æ��å��.pdf
https://thvpn.nscc-tj.cn/
https://hpc.nscc-tj.cn/


(022)-65375561

谢谢！

service@nscc-tj.cn

https://www.nscc-tj.cn


