
计算平台预约使用管理规定（试行） 

计算平台包括：量子化学计算和计算机辅助药物设计两个平台，相关的软硬

件属于大型贵重仪器设备，面向全校开放使用，为保障相关仪器的顺利运行，避

免使用过程中出现对仪器的损坏，保证仪器高效公平地为全校师生的教学科研提

供服务，特制定本管理办法，并将严格按照本办法管理计算平台相关软硬件的开

放使用。 

计算平台的硬件：本平台包括三台 DELL 超性能计算服务器、五台五舟超性

能计算服务器。 

计算平台的软件：本平台的软件包括：正版 Gaussian 16 量子化学计算软件、

正版 Schrodinger Maestro 2019 计算机辅助药物设计软件，Amber16 分子动力学

模拟软件，其他开源软件将根据使用需求陆续安装。 

可提供的计算服务： 

1、量子化学计算：分子的能量和结构、热化学性质、化学反应机理、原子

电荷和偶极矩、分子轨道、核磁屏蔽和磁化性质、电离势和电子亲和势、静电势

和电子密度、红外和拉曼光谱、振动圆二色光谱、振动转动耦合、吸收光谱、发

射光谱（荧光和磷光）、周期性体系能量和结构。 

2、药物分子设计：基于受体结构筛选、ADMET 性质预测、诱导契合对接、

全新药物设计、蛋白同源模建、药效团、定量构效关系研究、分子动力学和蒙特

卡罗模拟。 

上岗要求： 

1、本平台所有仪器在使用前，将对所有操作人员进行制度、软件使用培训。

初级入门培训每年一次（研究生入学后开始），中高级培训每年一次（每年上半

年），培训内容、时间将根据课题需求制定并进行调整。由于计算化学的复杂性，

为达到最好的培训效果，希望相关人员及时跟进并巩固学习效果。 

2、本仪器室仅对授权使用者开放，不允许其他无关人员进入实验室，一经

发现，罚款 500 元，如果由此引发仪器故障将追究使用者责任。进入实验室后，

请务必关好门。使用结束后确保门已锁好后再离开，若发现有人忘记关门，警告

一次。请大家互相监督，杜绝安全隐患。 



3、本仪器实行 24 小时开放制度。每一课题组可选定 1-2 个使用者，经过仪

器管理员的培训、考核合格后方可独立使用，并使用专属的用户名和密码（密码

由使用者自己设定），持有者应妥善保管账户和密码，离校前须通知管理员及时

取消账户。其余未经培训人员一律不准上机操作，一经发现，罚款 1000 元，对

造成仪器故障者，其所属课题组将取消上机操作资格 3 个月，并负责承担仪器维

修费用。 

4、仪器实行网上开放预约，预约网站为 http://faces.ccrc.uga.edu，每个用

户将由管理员负责制定用户名，密码在收到邮件后可进行修改。预约时段为每天

9:00-21:00，可提前一周进行预约。测试人严格按照预约时段进行仪器使用，变

更或取消预约时段请及时告知，如发现未按预约时段测试而影响测试秩序或违规

记录者，给予警告一次。 

5、路由器、交换机和服务器以及通信设备是网络的关键设备，必须放置计

算机机房内，任何人不得自行配置或更换，更不能挪作它用。如一旦发现使用与

本计算平台无关的任务，将取消相关人员的使用资格，相关课题组也将通报批评。 

6、计算机房要保持清洁、卫生，并由专人 7*24 负责管理和维护（包括温度、

湿度、电力系统、网络设备等），无关人员未经管理员批准严禁进入机房。 

7、严禁易燃易爆和强磁物品及其它与机房工作无关的物品进入机房。 

8、仪器管理员负责制定该仪器相关的各种管理制度，包括仪器室管理制度

和测试预约制度，严格培训上机操作人员，防止因操作不当造成仪器故障。 

9、机房装有摄像头 24 小时监控，用户使用期间仪器出现故障，应及时通知

仪器管理员，以便尽快维修，隐瞒不报者将被取消测试资格，并酌情追究相关责

任。 

10、使用者请勿关闭仪器操作应用软件，以免影响其他人使用。 

11、仪器使用者必须严格遵守本平台制定的相关规章制度和安全制度，严格

按操作规程使用仪器。如因违反上述规定而造成的仪器损坏、影响性能者，本人

将被取消仪器使用资格，其所属课题组将被取消上机操作资格 3 个月。 

计算机病毒防范制度： 

http://faces.ccrc.uga.edu/


1、原则上不允许在电脑前处理数据，以免影响他人使用。计算数据通过远

程访问拷贝至用户硬盘，严禁使用 U 盘拷贝数据，一经发现，警告一次。如果

数据较大，请与管理员协商数据的拷贝及备份。 

2、用户应有较强的病毒防范意识，如使用过程中发现病毒，应第一时间通

知管理员进行处理。 

3、未经管理员许可，用户不得在服务器上安装新软件，若确为需要安装，

安装前应进行病毒例行检测。 

4、用户如需经远程通信传送程序及数据，必须经过检测无病毒后方可进行

数据传输并使用。 

5、管理员应安装国家许可的正版防病毒软件并及时更新软件版本，定期对

服务器进行杀毒扫描。 

数据保密及数据备份制度： 

1、管理员根据数据的保密规定和用途，确定用户的存取权限、存取方式。

如相关功能发生变更，必须提供相关课题组长签字的审批手续，方可进行变更。 

2、用户仅限使用本课题相关账号，密码设置应符合网络安全需要，账号及

密码应妥善保管，密码如忘记请联系管理员进行密码重置。严禁盗用他人账号使

用服务器，并进行相关的数据计算。 

3、用户禁止泄露、外借和转移专业数据信息，一旦发现将吊销用户上机操

作资格。 

4、管理员定期对数据进行备份并异地存放，确保系统一旦发生故障能够快

速恢复。业务数据必须定期、完整、真实、准确地转存到不可更改的介质上，并

妥善保管，保存期限不少于一年。 

其他注意事项: 

1、每个课题组请注意账户和密码的保密工作，禁止将账户借给他人使用，

由此造成产生的任何费用及后果由账户所有人课题组负责。 

2、本管理办法中未提及的其他因使用者人为失误而造成的计算程序报错或

停止，管理员有权根据情节轻重记过或停用账户。 



3、本管理办法的解释权及未尽事宜的协调权属于药学院仪器平台管理组；

上述规定经公示无异议后即日执行。 

 

我已仔细阅读上述条款并承诺遵照执行。 

 

测试者签名：                                导师签名：                   


