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事前準備1
FMODDスタートアップ講習会 第４回

1. 「富岳」へのクライアント証明書のインストールと接続確認

 r-ccs-cert-issue@ml.riken.jp から届く “Notification of client certificate 
for the Supercomputer Fugaku”という件名のメールにクライアント証明書が添付

 以下のスタートアップガイドに沿って富岳へのログイン環境を設定
https://www.hpci-office.jp/fugaku/user-info/index.html

2. 必要なソフトウェアのインストール

 winSCP
https://forest.watch.impress.co.jp/library/software/winscp/

 putty.exe
https://www.chiark.greenend.org.uk/~sgtatham/putty/latest.html

＊初学者向けということで、ソフトを使って説明します。
慣れている人は、自身の慣れた環境で実施して下さい。
加藤は普段はwsl2でubuntuを使っています。
Macの人は最初からterminalが使えます。

mailto:r-ccs-cert-issue@ml.riken.jp
https://forest.watch.impress.co.jp/library/software/winscp/
https://www.chiark.greenend.org.uk/%7Esgtatham/putty/latest.html
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事前準備1
FMODDスタートアップ講習会 第４回

3. winSCPの設定

 インストールはダウンロードしたインストーラーを実施するだけでOKです。

 「富岳」への接続は、以下の様に設定します。

① ホスト名とユーザ名を入力

ホスト名：login.fugaku.r-ccs.riken.jp

ユーザー名：自分のユーザー名（例： u 01501)①

② ② 設定

③
④

③ 認証

④ 秘密鍵ファイルを指定

前スライドで「富岳」ポータルに登録したファイル

すべての秘密鍵ファイルにしてid_rsa等を選択

ファイル変換の確認が出たら「OK」⇒「保存」

⑤ OK

⑤

⑥

⑥ 保存

セッション名は「Fugaku」などご自由に
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事前準備1
FMODDスタートアップ講習会 第４回

3. winSCPの設定

PuTTYとの連携⇒アプリケーション⇒ダウンロードした“putty.exe”の場所を指定

①

②

③

④

「富岳」に接続後、以下をクリックするとPuTTYが立ち上がる：計算の投入時に使用
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事前準備1
FMODDスタートアップ講習会 第４回

3. BioStation Viewerのインストール

FMODDのメンバーページからインストーラーのダウンロード⇒インストール
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ABINIT-MPの入力ファイル作成2
FMODDスタートアップ講習会 第４回

①BioStation ViewerでFile⇒Openもしくはファイルのドラッグ＆ドロップ

②File⇒Edit ABINIT-MP Input File ③File⇒Save File（1L2Y.ajfなど）

Edit ABINIT-MP Input Fileで様々な入力設定が可能です。
デフォルトでは、自動分割＋FMO2-MP2/6-31G*の設定です。

パス情報は削除！

abinit-mp job file

TrpCage(1L2Y)でお試し

プレゼンター
プレゼンテーションのノート
EGFRもやる（リガンドの電荷中性で自動分割でOK/ジョブ投入のみ）
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ABINIT-MPの入力ファイル作成2
FMODDスタートアップ講習会 第４回

作成したajfの中身を見てみよう（メモ帳など）
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ABINIT-MPの入力ファイル作成2
FMODDスタートアップ講習会 第４回

作成したajfの中身を見てみよう（メモ帳など）

＆〇〇 から / までが１つのカタマリ ： namelist

 ＆CNTRLから/までが“コントロール ネームリスト”

 &FMOCNTRLから/までが“FMOコントロール ネームリスト”

各namelistの個々の変数の説明はマニュアル参照
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ABINIT-MPの入力ファイル作成2
FMODDスタートアップ講習会 第４回

作成したajfの中身を見てみよう（メモ帳など）
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ABINIT-MPの入力ファイル作成2
FMODDスタートアップ講習会 第４回

作成したajfの中身を見てみよう（メモ帳など）

HF or MP2 (他にもMP2Dとか）

計算で使うメモリを指定：後で詳しく説明します

読み込むpdb, 書き出すcpfの名前を指定

ON or OFF
2 or 3 or 4（通常は２でよい）

ON or OFF
OFFの場合には
フラグメント分割情報を
&FRAGMENTに記載

１つのフラグメントに割り当てるコア数を指定
富岳の場合には１でよい。
ローカル計算機でmpi並列の場合には、計算機に合わせて指定
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ABINIT-MPの入力ファイル作成2
FMODDスタートアップ講習会 第４回

作成したajfの中身を見てみよう（メモ帳など）

基底関数を指定
使用可能な種類はマニュアル参照

YES or NO
YESになっていることを確認。
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「富岳」へのジョブ投入ファイルの準備3
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 「富岳」ではジョブ管理システムによって多数ユーザーからのジョブを管理

 ジョブ管理システムへジョブを投入するためのスクリプトファイルが必要

runsh-template.shの中身

計算に必要なリソースを指定

使用するAIBNIT-MPを指定

計算対象を指定



13

Copyright © Kyushu University. All rights reserved.

「富岳」へのジョブ投入ファイルの準備3
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 並列設定およびメモリ指定方法

… … … …

富岳のノードあたりの仕様
・搭載コア数：48コア
・搭載メモリ：32GB

※メモリは搭載量すべてを振り分
けられるわけではない点に注意。

16 node = 1 BoB

48 node = 1 Shelf

384 node = 1 Rack

以下の単位がシステム上効率が良いとされている

富岳全体では 414 Rack！

nodeで使用するノード数を指定
proc = node * max-proc-per-node

OMP_NUM_THREADS = 48 / max-proc-per-node

メモリ指定

 AJFファイル内のメモリ設定を以下の式に従って書き換える
Memory = 12000〜16000 / max-proc-per-node

 OMP_STACKSIZEは２５６Mで固定
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「富岳」へのジョブ投入ファイルの準備3
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 並列設定およびメモリ指定方法

ベース設定①（1ノードあたり2プロセス）

… … … …

1ノード = 2プロセス

24スレッド

#------- pjsub option -------#
#PJM -L "rscgrp=small"
#PJM -L "node=16"
#PJM --mpi "proc=32,max-proc-per-node=2"
#PJM -L "elapse=00:30:00"
#PJM -g hp190133
#PJM -j

export OMP_NUM_THREADS=24
export OMP_STACKSIZE=256M

ジョブスクリプト

♠ 想定される状況 ♠

• すべてのフラグメントが同程度
のサイズとして扱え、メモリ要
求量が大きくない場合

• タンパク質のみや、小さめのリ
ガンドを含む場合など

24スレッド

&CNTRL
Memory=8000

/

AJFファイル

ベース設定②（1ノードあたり1プロセス）

… … … …

1ノード = 1プロセス

48スレッド

#------- pjsub option -------#
#PJM -L "rscgrp=small"
#PJM -L "node=16"
#PJM --mpi "proc=16,max-proc-per-node=1"
#PJM -L "elapse=00:30:00"
#PJM -g hp190133
#PJM -j

export OMP_NUM_THREADS=48
export OMP_STACKSIZE=256M

ジョブスクリプト

♠ 想定される状況 ♠

• 大きなリガンドを1フラグメン
トとして扱う必要があり、メモ
リ要求量が大きい場合

• 大きなリガンドが分割できな
い場合など

&CNTRL
Memory=12000

/

AJFファイル
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「富岳」へのジョブ投入ファイルの準備3
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 ベース設定①（1ノードあたり2プロセス）でファイルを書き換えよう

 elapseは最大７２時間です。

 この指定時間が短いほど、計算待ち時間が短くなります。
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「富岳」へのファイル転送とジョブ投入4
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 winSCPでファイル転送：ホームフォルダでは計算しない！！
⇒計算用のディレクトリを最初に作る！！

/data/hp190133/users/u01501（自分のID）
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「富岳」へのファイル転送とジョブ投入4
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 winSCPでファイル転送：ホームフォルダでは計算しない！！

自分のローカルPC 「富岳」

最後は自分のID
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「富岳」へのファイル転送とジョブ投入4
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 winSCPでファイル転送

②

③

①転送設定を“テキスト”にする

②計算用のディレクトリを作る（例えばTest）

③計算に必要なファイルを送る（ajf, pdb, sh）

④Testディレクトリにダブルクリックして入る

①

④
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「富岳」へのファイル転送とジョブ投入4
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 PuTTYを起動してジョブ投入

cd : ディレクトリの移動コマンド

pwd : 現ディレクトリの表示

ls : 現ディレクトリのファイル一覧表示
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「富岳」へのファイル転送とジョブ投入4
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 PuTTYを起動してジョブ投入

pjsub : ジョブ投入コマンド

pjstat : ジョブ状態確認コマンド

↓一定時間経過

↓
QUEがRUNになったら計算実行中

↓
pjstatで何も表示されなくかったら計算終了

 計算結果は1L2Y.logに出力される

 logファイルの末尾に“ABINIT-MP 
DONE”の記載があれば第一段階クリア

 cpfをダウンロードして解析
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「富岳」へのファイル転送とジョブ投入4
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 その他の重要コマンド

 ジョブの削除 : pjdel [JOB_ID]

下の画像のジョブを削除したい場合は pjdel 15521733

 グループ全体の計算資源（ノード時間積）利用状況確認 : accountj  hp190133 -E -r 1 -h
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「富岳」へのファイル転送とジョブ投入4
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 2RGP（第2回でモデリング）でもやってみよう

1. BioStation Viewerで読み込み
ajfファイルの作成

2. メモ帳等でajfファイルの確認

3. ジョブ投入スクリプトファイルの編集

4. 「富岳」へのファイル転送
（2, 3は「富岳」で実施しても〇）

5. 「富岳」での計算ディレクトリ作成

6. 「富岳」での計算ジョブ投入
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「富岳」使用上の注意5
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 “rscgrp=small”以外は絶対に使わない！！
rscgrp(リソースグループ）毎に１ジョブで使用可能なリソース上限が決まっています。

smallではnode=384が最大です。

FMODDの計算において、384 node以上が必要になる事はあり得ません。

 largeでの計算は数分で数百万円相当のリソース消費を意味することを肝に銘じて下さ
い。

同時に大量のジョブを投げない！！
pjsubでジョブを投入した瞬間、指定node数×指定時間分のリソースが仮消費されます。

指定時間を長めに設定していたりすると、大量のリソースが仮消費されて、他のメンバーが
計算を投入できなくなることもあるので、ジョブの同時投入数には気を付けて下さい。

 「富岳」は従量課金です！！
ノード時間積（使用したnode数×使用した時間）でカウントされます。

⇒ 48ノードで２４時間計算したら1,152ノード時間（NH）

FMODDは半期340万NH×２期=680万NHで採択されています。

自分の利用料を意識し、WGリーダー・指導教員と相談して計画的に使って下さい。
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「富岳」使用上の注意5
FMODDスタートアップ講習会 第４回

グループ全体の使用量

各個人の使用量
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「富岳」使用上の注意5
FMODDスタートアップ講習会 第４回

 1度に大量のリソースを使うジョブを投げるときは以下の手続きを取って下さい。

 学生さんが1万NH積以上リソースを使う場合には、指導教官に必ず相談して

許可を得てください

 10万NH積以上リソースを使う場合には、指導教官＋福澤先生＠阪大＋渡

邉さん＠理研＋加藤＠九大に必ず相談して許可を得てください

 技術的な相談は以下へお願いします。

FMO 創薬コンソーシアム メンバー専用掲示板

https://fmodd.jp/member_contents/bbs/

※学生さんの場合は、まずは指導教官に相談すること
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