
第 2.1 节 Graphic Instructor 介绍 

 本章简介：

Graphic Instructor 是一款服务器、超级电脑图形操作系统。Graphic Instructor 提供用户和服务器、

超级电脑之间的图形接口代替传统的 console 模式操作远程服务器、超级电脑的方式，使用户拥

有更友善的工作环境和界面。Graphic Instructor 也为其他本地和服务器软件提供了接口，使得应

用程序更容易被用户使用，并最小化服务器、超级电脑的负载。Graphic Instructor 可支持多款量

化计算软件。本章将重点介绍其对 VASP 的应用。 

 本章重点(内容)：

1. 远程连接

2. 文件列表

3. 程序运行

4. VASP INSTRUCTOR

5. 任务递交

6. 项目管理

7. 数据处理

http://www.graphicinstructor.com/forum/

http://www.graphicinstructor.com/forum/


1. 连接远程服务器： 

人们在材料模拟、量化计算等实际应用过程中，越来越依赖计算机的计算能力。随着模拟

（计算）体系的不断复杂化，早已不能忍受 PC 机的计算速度，从而需要仰仗更多 CPU 的集群服

务器，甚至是超级计算机。对于大部分计算软件来说，均是基于 LINUX/UNIX 服务器的并行计算，

因此用户首先必须连接到集群服务器或者超级电脑。目前用户端-服务端之间的交互连接主要是基

于 telnet 或者是 SSH 协议的。 

Graphic Instructor 内嵌了 SSH 协议，可以直接连接服务器： 

 

图 2.2.1 登录窗口 

图 2.2.1 是 GI 中服务器的登录界面，会自动保存曾经登录过的服务器，也可以通过 Edit 来编

辑服务器的相关设定（见 8.1）。支持 user-password 认证，或者是 user-key 认证。点击 Connect

就可以登录服务器。 

  

2. Remote Explorer 文件列表： 

服务器登录以后，界面会自动跳转到 Remote Explorer（图 2.2.2）： 



 

图 2.2.2 Remote Explorer 

 

RE 会自动列出在服务器上 HOME 目录里所有的文件夹和文件，左边是树形图，右边是图标图。点

击树形图的图标，或者双击图标图中的目录图标，均可以进入这个目录，并列出该目录下所有的

文件夹和文件。对于 VASP 作为 Calculator，GI 已经内嵌了分析软件，如同 2.2.2 中，有特殊图标

表示的文件均可以双击，会出现相对应的编辑分析软件（稍后详述）。 

 

 

预存工作目录： 

为方便起见，RE 提供 Saved Working Dirs 来存储常用的目录（图 2.2.3），通过选择下拉菜单的目

录，RE 可以直接跳转到相关目录。可以通过旁边的加减号按钮来添加或者删除存储的目录，也可

以通过服务器信息表来添加或删除(8.1) 

 

图 2.2.3 存储的工作目录 

 



 

 

RE 最左侧动作条： 

提供了一些常用操作，并随着右侧选中对象的改变而提供不同的动作条。如选中的是目录，则显

示图 2.2.4，如选择的文件，则根据当前 Calculator 和文件名来决定提供哪些操作。 

 

 

图 2.2.4 RE 左侧动作条 

 

右键菜单栏： 

在文件列表中选中任何对象右击，均会跳出右键菜单。同样，目录和文件会有不同的菜单栏出

现，图 2.2.5 是文件夹和文件的右击后的菜单，提供比左侧动作条更多的功能。 



 

图 2.2.5 文件夹和文件的右键菜单 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  



3. 程序运行 

菜单栏和顶部动作条： 

 

图 2.2.6 菜单栏 

顶部菜单栏提供了快速进入内嵌程序，以及一些系统设置的按钮。ToolBoxes 是 Graphic Instructor

内嵌的的工具程序，有 Project & Jobs Manager 可分类管理服务器递交的任务；支持 VASP 后处理

中 DOS、Bands Structure、Trajectory, Charge 和 UT NEB 等等。View 是设置原子构型中图形显示的

一些设置，比如选择显示哪些性质（原子成键，受力等等）；Settings 是系统设置；Calculator 菜

单可选择当前的‘计算器’，即选择当前的服务器计算软件(可自定义)。  

其中 Settings 可以控制和扩展、保存更多设置。 

(a) Calculator Settings: 

打开界面如下： 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 2.2.6-1 Calculators 的设定界面 

显示了当前设置的 Calculators，该页面中的 calculators 由目录“C:\Program Files 

(x86)\Graphic Instructor\settings\calculators”中的文件夹决定。如：  

 
此种情况下，有两个 Calculators 的设定，一个是 VASP，另一个是自定义的 Calculator，名

字为 Custom1。Universal 是对所有 Calculator 均适用的设置。每个 calculator 目录里，应有

一个 settings.txt 文件，负责该 calculator 的文件关联和设定，另一个是图标文件夹，存储

有 png 格式的图标文件，用于 Remote Explorer 中显示。 



 
 

Setting.txt 可以通过图 2.2.6-1 来指定相关文件的图标、打开方式。例如： 

 
第一个按钮可以选择文件相关的图标，第二个输入框输入正则表达的文件名，图中

\w+\.input 是 windows 中文件*.input 的正则表达，意为后缀名 input 的所有文件。第三个

选择 Local/Remote 为打开该文件是相关的程序，是本地的(Local)还是服务器端的

(Remote)。图中是服务器端。第四个输入框是关联程序的路径。第五个是打开程序是使用

的参数，其中$Filename 代表所选中的文件名，（Origin 9 由于无法直接打开 ascii 数据文

件,Graphic Instructor 定义了$ORIGINFILE 自动导入到 Origin 中的工作表格）。 

 

 

(b) Atomic Properties: 

 

Atomic Properties 是代开相关晶体结构后，编辑相关元素性质（球的大小、成键距离）等

参数。 

(c) Edit Saved Computational Servers: 

添加或编辑已存储的服务器的信息，有地址、端口、用户名、密码、VASP 的是函数存储

目录、该服务器的类型、曾使用的递交任务的命令、保存的工作目录等等。 



 

 

(d) Set defaults: 

 
此处设置本地存储目录 Local Storage Path 以及一些 calculator 的默认设置。 



(e) Remote Server Commands Settings: 

设置不同的服务器类型，以及递交任务的命令和处理方式。 

 
目前支持 Linux-LSF、Linux-PBS 和银河超算的 SLURM 系统，相关设置文件在目录中： 

 

 

顶部动作条上有打开 putty、winscp 和当前本地存储目录的按钮，还有打开 Project&Jobs Manager

的按钮。 

 



图 2.2.7 顶部动作条 

 

远程命令： 

 

图 2.2.8 远程命令 

 

远程命令可以执行非交互式的远程命令，并将结果输出。右侧记录历史命令和组常用命令，可双

击直接运行。 

  



4. VASP INSTRUCTOR 以及任务递交 

当选择一个目录并按 按钮或者右键菜单点击”Perform VASP Calculation”时，会打开”VASP 

INSTRUCTOR” （图 2.2.9），如果服务器上当前目录已经存在 VASP 的输入文件时，会有下载窗口

提示(图 2.2.10)是否使用已有输入文件，如果不使用则 VASP INSTRUCTOR 会打开全新的输入文件，

如果使用则会下载并打开。 

 

图 2.2.9 VASP INSTRUCTOR 里的 INCAR Editor 

 



 

图 2.2.10 下载输入文件 

 

VASP INSTRUCTOR 的第一页是 INCAR Editor (图 2.2.9)，可以编辑 INCAR。编辑好 INCAR 之后按

next， 会出现 POTCAR Editor(图 2.2.11)，可以选择使用的化学元素，以及相应的赝势。同样进入

next，会出现 POSCAR Editor（图 2.2.22），可以编辑 POSCAR。 再按 next，出现 KPOINTS Editor

（图 2.2.23），编辑 KPOINTS，按 next， 出现 PBS Server 页（图 2.2.24），此页会总结 4 个输入文

件的主要参数，并可递交给服务器的任务管理系统（如 PBS）。关于 INCAR Editor, POTCAR Editor, 

POSCAR Editor 和 KPOINTS Editor 的具体操作会在下面几节分别详解。 

如果服务器上当前目录已经准备好了输入文件，那么可以使用另一种递交计算任务的方法，直接

递交任务。点击  会直接进入 PBS Server ，选择或输入正确的递交命令，就可以把任务递交给

任务作业系统(如 PBS，具体信息产看 8.2)。当成功递交任务后会出现添加任务至项目任务管理器

（图 2.2.25），选择或创建(子)项目，将刚刚递交的任务加入该（子）项目。 

 



 

图 2.2.11 VASP INSTRUCTOR 里的 POTCAR Editor 

 

 

图 2.2.12 VASP INSTRUCTOR 里的 POSCAR Editor 

 



 

图 2.2.23 VASP INSTRUCTOR 里的 KPOINTS Editor 

 

图 2.2.24 VASP INSTRUCTOR 里的 PBS Server 



 

图 2.2.25 添加刚递交的任务到项目任务管理器 

 

 

5. 项目任务管理器 
项目任务管理器可以管理不同服务器、不同账号下的任务，并按项目分类。可以通过点击

顶部菜单栏 按钮调用。 



 
图 2.2.26 项目任务管理器 

 

 
图 2.2.27 项目管理器动作条 

项目管理器动作条提供了多个按钮，刷新状态、创建新项目、创建新的子项目、重命名、 

 



 
图 2.2.28 项目内任务列表及其右键菜单 

 

6. 数据处理 

 
图 2.2.29 

 

在右键菜单栏里提供了 5 个数据处理的选项：Analyze Density of States （DOS），Analyze 

Bands Structures, Analyze Trajectory, Analyze Charge Density 和 UT NEB Analysis。 

 

6.1 DOS 

VASP 输出文件的 DOS 处理，可以双击 DOSCAR，打开 DOS Siever，Graphic Instructor 会自

动下载此目录下的 DOSCAR, INCAR 和 CONTCAR 并读取相关信息。 

 



 



 
有关 DOS Siever 的具体功能和操作，请参见实例（？？？） 

 

 

6.2 电荷密度图 

     

 



 
具体实例请参见（？？？） 

 

6.3 bands structure 

计算能带 Bands structures， 可通过直接点击 CHGCAR 来打开 Bands Builder 

 



 

 
实例参见(???) 

 

6.4 Trajectory 

Analysis Trajectory 可以分析计算的每一个离子步的信息，特别是分子动力学(molecular 

dynamics)和结构弛豫的过程。系统会自动下载相关文件(OUTCAR, CONTCAR 等)。Trajectory

可以可视化分析每一步的能量一节各个原子的受力、电荷、磁性等信息。 



 

 
6.5 UT NEB 

 



 
UT NEB 可以分析 NEB 计算的结果，实例参见（？？？） 

 

 

  

 

 

 



7. 其他相关内容 

 




