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概要
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• リモートサーバにジョブを投入する手順を示します。

• 以下の環境・条件でのスクリーンショットを例として示しますが、他のソルバ・
ジョブ管理システムの場合も同様の手順で操作できます。
ソルバー： Quantum ESPRESSO
ジョブ管理システム： PBS (TORQUE)

• それぞれのボタン・メニューの詳細な機能については、Winmostarマニュアル
の「リモートジョブ投入」の項を参照してください。
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V8/calcmanual_jp.html#jobsubmit

• サーバへの接続方法、サーバ上でソルバを動かすための設定、ジョブ管理
（キューイング）システムの使用方法については、サーバ管理者にお問い合
わせください。

• ジョブ管理システムとソルバのセットアップ方法は、以下を参照してください。
https://winmostar.com/jp/download_jp.html#install_manual

https://winmostar.com/jp/manual_jp/V8/calcmanual_jp.html#jobsubmit
https://winmostar.com/jp/download_jp.html#install_manual


I. モデルの作成、計算条件の設定
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ローカルマシンでジョブを実行する時と同様に、モデルの作成とキーワードの設定を
行う。各ソルバのチュートリアルを参考に、「○○（ソルバ名）実行」メニューをクリック
する直前までの手順を実施する。



II. リモートサーバへの接続の設定
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メインメニューの[QM], [MD], [固体]のいずれかのメニューから[リモートジョブ投入]を
クリックする。（内部的にはどのメニューから選んでも同じ機能が作動する）



II. リモートサーバへの接続の設定
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開いたSubmitJobウインドウ上部の[Profile]において、リモートサーバへの接続の設

定のプロファイルを選択する。以前設定したプロファイルがある場合はそれを選択し、
P.17に進む。プロファイル（接続先のサーバ、使用するソルバ）を変更または新規に
作成する場合は、次の頁に進む。



II. リモートサーバへの接続の設定
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Server [Set]ボタンをクリックし、サーバの設定のロックを解除する。（[Set]ボタンは
[OFF]ボタンに変化する。）



II. リモートサーバへの接続の設定
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[Profile]欄の横の[New]ボタンを押す。（既存のプロファイルをコピーして編集したい
場合は[Copy]ボタンを押す。）プロファイル名を変更したい場合は、[Rename]ボタン
を押し、Profileウインドウに新しいプロファイル名を入力して[OK]を押す。



II. リモートサーバへの接続の設定
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使用するリモートサーバへ接続するための以下の情報を埋める。
• Hostname ：ホスト名、IPアドレス
• LoginID ：ユーザ名
• Passwd ：パスワード
• Port ：接続するポート（SSHはデフォルトの22）

TSUBAME, FOCUSの多段SSH接続など特殊な場合の接続方法については、
Winmostarユーザガイド（https://winmostar.com/jp/manual_jp.html）を参照する。

https://winmostar.com/jp/manual_jp.html


II. リモートサーバへの接続の設定
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リモートサーバへ接続するための情報を埋めた後、接続テストとしてTest [sftp]ボタン
を押す。初回接続時には下図のように「Store key in cache? (y/n)」と尋ねられるの
で、「y」と入力しEnterキーを押す。



II. リモートサーバへの接続の設定
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接続テストに成功したら、SubmitJobウインドウ下部に「sftp test OK!」と表示される。
「sftp connection error or time out」などと表示された場合は、「sftp test OK!」と表
示されるようになるまで、P.8の設定に戻る。



III. ジョブ管理システムの設定
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使用するリモートサーバ上で使うジョブ管理（キューイング）システムの設定を埋める。
• Queue ：ジョブ管理システムの種類
• Method ：シェル上で入力する際のジョブ投入コマンドの引数

（例えばPBSの場合はqsubコマンドの後ろに続くオプション）

以下のエイリアス文字列は使用するソルバのキーワード設定ウインドウで指定した
値として入力する。
• %WM_NUM_PROC% ：MPI並列数（設定がない場合は1）
• %WM_NUM_THREAD% ：OpenMP並列数（設定がない場合は1）
• %WM_NUM_PARALLEL% ：MPI並列数とOpenMP並列数の積
• $0 ：入力ファイル名
• $1 ：入力ファイル名から拡張子を除いた文字列



III. ジョブ管理システムの設定
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下図の[stat-a]の場所にあるボタン（Queueの種類によって名前が変化する）をクリッ
クすると、現在ジョブ管理システムに登録されている自分のジョブが表示される。
ここでSubmitJobウインドウ下部が下図の様にならず、「command not found」などと
表示される場合は選択したQueueが適切でない可能性がある。



IV. 使用するソルバの設定
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[Program]欄において使用するソルバを選択する。
デフォルトで生成されるシェルスクリプトを使用してジョブを投入する場合は、P.17に
進む。
シェルスクリプトをカスタマイズして投入場合は、次の頁に進む。



IV. 使用するソルバの設定
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シェルスクリプトをカスタマイズする場合は、[Program]欄に表示されているプログラ
ム名の末尾に、「.txt」から始まる文字列を付加する。例えば、プログラム名が
「quantumespresso」の場合は「quantumespresso.txt000」とする。
この文字列は、Winmostarのインストールフォルダの下のUserPrefフォルダに置か
れる、ひな形スクリプトのファイル名となる。
UserPref以下に存在するひな形スクリプトを使う場合は、その名前を[Program]欄に
記入する。
UserPref以下に存在しないファイル名を[Program]欄に記入した場合は、次の頁の
操作でその名前のファイルを生成する。



IV. 使用するソルバの設定
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（[Program]欄に「*.txt*」と入力された状態で）[Program]欄の右側に出現した[Edit]ボ
タンを押すと、[Program]欄と同名のひな形スクリプトが開く。同名のひな形スクリプト
が存在しない場合は、「新たに生成しますか？」と聞かれるので、[はい]ボタンを押す
とひな形スクリプトがUserPref以下に生成され開かれる。



IV. 使用するソルバの設定
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ひな形スクリプトには、使用するソルバのPATH, LD_LIBRARY_PATHなどの設定、
mpirun (mpiexec)コマンドの設定、moduleコマンドなどを追加する。[Method]欄と同
様に、「%WM_NUM_PROC%」、「$1」などのエイリアス文字列を、ひな形スクリプト
の中で使用することができる。



V. ジョブの開始
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下図の[sendsub]の場所にあるボタン（Queueの種類によって名前が変化する）をク
リックすると、入力ファイルを保存するために[保存]ダイアログが開く。ファイル名を入

力して保存すると、続けて入力ファイルのリモートサーバへの転送とジョブの投入が
始まる。処理が正常に終了すると、SubmitJobウインドウ下部に、投入されたジョブ
のIDが表示される。



VI. ジョブ実行中の確認

182018/07/13 Copyright (C) 2018 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

[sendsub]直後に下図の[stat-a]の位置にあるボタンを押すと、SubmitJobウインドウ

下部に、ジョブ管理システムに登録されているジョブ一覧が表示される。全てのジョブ
が完了した場合には「---」と表示される。（ジョブの終了があまりに早い場合、
[sendsub]直後であってもそのように表示されることがある）



VI. ジョブ実行中の確認
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下図の[ls]の場所にあるボタン（Queueの種類によって名前が変化する）をクリックす
ると、SubmitJobウインドウ下部に、メインウインドウで開かれているファイルに関す
るリモートサーバ上のフォルダの中身が表示（ls）される。これによりジョブの状況を
類推することができる。



VII. 完了後のジョブのファイルの取得

202018/07/13 Copyright (C) 2018 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

リモートサーバ上で完了したジョブのファイルをローカルマシンに取得する場合は、ま
ずメインウインドウ上で、取得したいジョブの入力ファイルを開く。
ジョブ開始後に他のファイルを開いていない場合はこの操作は不要である。



VII. 完了後のジョブのファイルの取得
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次に、下図の[get]の場所にあるボタン（Queueの種類によって名前が変化する）をク
リックすると、リモートサーバから転送が開始される。
ソルバによっては、転送終了後ログファイルが開かれる。SubmitJobウインドウ下部
に表示されるメッセージもソルバの種類よって異なる。

ファイルの転送に失敗する場合は、サーバの設定あるいはメインウインドウで開かれ
ているファイルが不適切な場合と、サーバ上でジョブが完了していないか、何らかの
不正終了となった場合がありうる。



VII. 完了後のジョブのファイルの取得
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完了したジョブのファイルを[get]でローカルマシンに取得した後は、ローカルマシンで
計算を実行した時と同様に、結果の解析、可視化を行うことができる。
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