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1. 平台介绍

玻尔（Bohrium）AI for Science 科研空间站致力于提供面向 AI 时代的全新科教新范式，以科技

创新赋能科研探索和教育教学，让知识的获取、理解与应用更加智能、高效。

玻尔平台以全新升级的“科学导航（Science Navigator, SN）”为核心，深度融合“自研科学大

模型”、“海量科研数据”、“智能计算资源”和“前沿科研实践”，覆盖从“科研数据管理”、

“知识体系构建”、“智能研究助手”到“自动化实验与计算”的全流程，推动科学研究向“智能

化”、“自动化”与“高效化”迈进。

玻尔全面覆盖科研与教学过程中的多样化应用场景，赋能“教”、“学”、“研”、“用”，为

个人、高校、科研机构及科技企业提供精准、智能、高效的科研和教学支持与创新解决方案。

2. 平台核心模块

【模块一：首页】

1. 科学导航

通过深度整合权威科研数据库，科学导航能够准确、快速地回答各类科学问题，并为每个答案提

供权威文献引用与相关资料，确保回答的可信度和专业性。此外，科学导航还具备强大的多模态问答

能力，支持图像和附件输入，为用户提供全面的科研支持。
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科学导航-首页

科学导航-回答

1.1 强大、精准、定制化的“数据库 & 知识库”
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• 涵盖全学科 1.6 亿文献：提供跨学科的全面支持

• 支持切换领域知识库：获得更加精准、专业的学科领域回答

• 支持私有数据库：可以根据需求定制或接入专属的数据源，确保数据安全性与科研内容的个性

化，提升研究效率与精准度

• 支持切换个人知识库：提供个性化的科研数据管理与精准的信息检索体验

1.2 个性化、精准的问题捕捉：帮科学家找到一个好问题

• 千人千面的首页科学问题推荐：通过分析用户画像，在输入框下方智能推荐 5 个相关问题，实现

个性化、精准的问答体验，帮助用户快速找到所需信息。

• 智能补全与高质量问答整合：在用户输入过程中，系统实时提供智能补全建议，不仅基于上下文

预测输入内容，还通过链接真实用户的高质量问答，提供相关的、经过验证的专业答案。
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• 深入追问：根据当前问题和回答推荐问题，研究更深入。

1.3 平台资源智能推荐
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• 实时输入智能推荐：在用户输入过程中，平台实时分析输入内容，智能推荐相关学者、APP、课

程等资源，帮助用户即时发现与研究主题相关的专业知识和工具，提升搜索效率。

• 相关学者推荐：助力用户进一步拓展学术网络和获取专家观点。
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1.4 支持多种先进大模型切换

• Auto、DeepSeek、4o 自由切换：不同的模型支持不同类型的科研任务，满足用户多样化的信

息检索需求。研究人员可根据查询目标，灵活选择最适合的 AI 模型，以获取更精准、更专业的搜索结

果。

• 支持接入私有模型：用户可以将自有的专业知识和业务需求直接整合进平台，确保回答更加贴合

特定领域的需求，提高定制化和数据安全性，同时有效保护敏感数据的隐私。

1.5 多模态能力

文本智能搜索：支持自然语言输入，基于全球 1.6 亿篇科研数据库，精准解析科研意图，提供高质量

答案并关联原始文献。

图表搜索：解析并检索科研论文中的图表，帮助研究者获取实验结果、趋势分析和数据可视化信息。

分子与化学结构搜索：直接输入分子式、化学结构或靶点信息，快速检索相关文献、实验数据和分子

特性研究。

专利与技术搜索： 提供全球专利数据库查询，支持按技术概念、创新点、产业应用等维度挖掘核心专

利信息。

实验数据搜索：结合实验方法、设备参数等多模态信息，助力科研人员高效复现实验或寻找优化方

案。

持续建设中...
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• 可输入图片&附件进行问答：兼容多种数据格式。

• 回答内容关联学术图片：帮助用户更直观地理解科研内容，提升信息的权威性和可视化效果。



10

1.6 批量文献问答

• 批量文献问答：支持批量选择引用文献，进行多篇文献的深入问答，帮助用户全面解析相关研究

内容。

2. 推荐：科研版小蓝书，让科研触手可及

推荐系统通过智能算法为科研人员提供个性化的学术资源推荐，帮助用户在浩瀚的科研信息中高效筛

选和发现最相关的内容。无论是文献、学者、专利，还是问答，系统都能根据用户的兴趣、需求和历

史行为提供精准的推荐。此外，我们还为用户推荐平台内的其他资源，如课程、Notebook、比赛

等，全面提升科研效率与学习体验。

2.1 论文推荐

基于用户的研究领域和兴趣，文献推荐系统为用户推荐最新、最相关的学术文献。通过智能分析和自

然语言处理技术，系统能够精准匹配文献内容，帮助用户快速获取重要的研究资料，节省时间并提升

研究效率。
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2.2 学者推荐

学者推荐系统根据用户的学术背景和研究兴趣，推荐相关领域的顶尖学者及其研究成果。这不仅有助

于用户找到相关领域的专家，还能为科研合作和学术交流提供有力支持，推动跨学科的合作。
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2.3 专利推荐

专利推荐帮助用户关注行业前沿技术和创新成果，推动科研人员在知识产权领域的深入探索。

2.4 问答推荐

问答推荐系统基于平台内高质量的用户提问和专家解答，向用户推荐最相关的学术问题与答案。

这一推荐帮助用户快速解决科研过程中的疑难问题，同时促进平台知识的共享与交流，增强学术互动

和社区氛围。
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【模块二：探究】

1. 订阅：个性化精准推送，实时获取最新资讯

玻尔提供文献订阅功能，聚合多个学科最新动态，支持用户按照期刊、关键词、学者等维度订阅，实

时更新。

• 关键词订阅：例如“人工智能+医疗”、“基因编辑”、“新能源材料”等，每个关键词下整合

论文、学者动态等多种内容。

• 期刊订阅：选择感兴趣的核心期刊或学科期刊，推送该期刊最新出版文章、特刊信息等。

• 学者订阅：关注特定学者或研究团队的最新发表、被引等动态。

• 组合订阅：可以根据自己的研究兴趣，进行关键词、期刊和学者等维度的自由组合订阅，以获

取更加精准和个性化的学术内容推送。

• 机构订阅：提供科研机构的最新推文和研究成果，帮助用户跟踪机构的研究进展及相关领域的

动态。

1.1 多种订阅类型

订阅-所有订阅
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期刊订阅 学者订阅 关键词订阅

1.2 AI 速览

• AI 速览：快速提炼核心，高效掌握文献关键内容。内容精准标注引用文献，一键溯源，明晰观点

出处 。
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1.3 批量文献问答

• 批量文献问答：订阅模块同样支持批量选择引用文献，进行多篇文献的深入问答，帮助用户全面

解析相关研究内容。

2. 期刊库：理工农医文全学科覆盖

• 期刊库收录超 140, 000 本期刊资源，从人文社科到自然科学，覆盖 26 大学科领域，1000+ 研究

主题。只需一次订阅，实时更新推送。
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期刊库主页：26+科研领域

领域“计算机科学”下的细分主题

主题“计算机：人工智能”下的期刊列表
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3. 学者：和 2000W+活跃学者的 AI 分身聊聊天

• 学者库收录超 2,000W+ 全球活跃学者：全面覆盖科研画像、研究方向、学术成果与合作网络，

一站式了解“谁在研究什么”。

• 学者 AI 分身：基于真实学者的经历和成果打造，支持对话交流，能回答专业问题、分享观点、

拓展科研思路，是学者智慧的数字化延伸。
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• 学术名片：1 分钟认领自己的专属主页，制作自己的学术名片，辐射全球科学家。

4. 知识库：智能科研资产管理平台

4.1 高效科研资产管理

玻尔知识库是专为科研人员设计的高效文献管理工具，旨在提供便捷、精准的文献管理和归档功能。

系统采用先进的分布式存储架构，确保数据的高可用性和安全性，并具备以下核心特点：

• 分布式存储架构：基于分布式存储技术，提供高效、可靠的数据存储和管理，确保文献数据的安

全性与可扩展性。

• 元数据自动标注：系统支持对上传文献进行自动化元数据标注，包括作者、出版时间、期刊、

DOI 等信息，提升文献管理的精确度和便捷性。

• 树状文件夹管理：支持树状结构的文件夹管理，使得文献的分类和检索更加有序、精准，用户可

以轻松管理大量文献。

• 自动标签与分类：系统能够自动为上传的文献添加标签，并按分类规则进行智能归档，极大提高

文献整理效率，使分类操作更加便捷。
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支持 Endnote、Zotero 联动导入文献，支持 PDF、XML、RIS 等文件格式，方便多种资源的管理

玻尔知识库提供浏览器插件，安装后可以轻松将网页中的文献及 PDF 同步保存，便捷管理
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4.2 智能科研阅读器

• 高效阅读，深度理解：集成 AI 问答、智能翻译、笔记标注等功能。侧边栏提供实时互动支持，帮

助科研人员高效阅读、理解和管理学术内容，提升科研效率。

4.3 丰富的 AI 单点功能

1. 支持文档内分子活性信息抽取：从复杂文献中精准识别并匹配分子结构及其活性数值，生成结构

化数据表格。显著提升数据收集效率与准确性，为分子优化和药物设计提供可靠数据支持，加速科研

进程。
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2. AI 精读文献：支持对上传文献进行深度 AI 精读，自动提取关键信息，帮助用户快速掌握文献核

心内容。

3. 学术海报与音频概览生成：根据精读内容，自动生成学术海报和音频概览，便于快速展示和分享

研究成果。
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学术海报

音频概览

4. AI 文献问答：支持单篇或多篇文献的 AI 问答功能，用户可以通过提问，获得文献中的关键信息

和答案，提升文献的解读效率。

在知识库中选择多篇文献
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在知识库中对多篇文献进行问答

5. 一键生成笔记：通过智能算法提取文献中的关键信息，自动生成笔记，方便科研人员快速整理和

总结文献要点。

6. 支持多语言互译与对齐，支持代码/公式语义解析。

5. Notebooks：云端快速实践

玻尔的 Notebook 提供了一个一站式编写和运行代码的交互式环境，用户可以在同一个文档中编写可

执行代码、LaTeX、富文本、图片、HTML 等内容，使用玻尔预装好的 DeePMD-kit 等软件和

PyTorch、TensorFlow 等框架，一键连接海量的 CPU 和 GPU 资源，并且可以非常便捷地分享给他人

进行协作。

5.1 创建 Notebook

点击左上角的“新建”按钮，选择“Notebook”，即可创建一篇 Notebook 的草稿并开始编辑：
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如果您想把别处写好的 Notebook 导入进来，请点击编辑页右上角“三”形按钮，选择“本地上传”

或“选择文件”即可。

5.2 编辑 Notebook

在 Notebook 编辑页撰写 Notebook 标题和正文。Notebook 正文中的“文本”单元格支持常

见的 Markdown 语法，如标题、加粗/斜体、有序/无序列表、代码段、超链接、表格、图片等，双击

单元格即可使用玻尔提供的可视化编辑能力。
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Notebook 的代码单元格支持 Python 代码和 Shell 命令，点击单元格的运行按钮即可运行代

码。当代码运行出错时，玻尔内置的 AI 助手会智能识别错误原因并提供正确的示例；

Notebook 在编辑时会自动保存，当图示位置指示灯为绿色时，表示自动保存已完成。

您可以在个人主页的“我的 Notebook”页面，看到所有您创建的、或他人分享给您的

Notebook 并进行编辑。

更多更详细的编辑技巧，您可以阅读《一篇带你了解 Bohrium Notebook 的使用》，里面提供了

markdown 编辑的详细方法和使用 Notebook 进行数据可视化的实战案例，还有对提升编辑效率非常

有帮助的快捷键用法。

更多 Notebook 写作技巧，推荐阅读：《NBHub｜Notebook 写作帮助》 、《8 个不易发现的

Notebook 使用技巧》 这两篇内容，或在网络上检索获取更多方法。

5.3 运行 Notebook

您可以点击图示位置的“开始连接”按钮来启动一台节点运行 Notebook：

https://bohrium.dp.tech/notebooks/8149821500
https://bohrium.dp.tech/notebooks/3613346219
https://bohrium.dp.tech/notebooks/3814348933
https://bohrium.dp.tech/notebooks/3814348933
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其中“启动 Notebook 节点”，点击后会按照您指定的配置启动一台新的 Notebook 专用节

点。而如果您已经有运行中的节点，并在其中准备好了 Notebook 运行所需的环境，希望用它直接运

行 Notebook，可以选择“连接已有节点”。

玻尔提供了多种 CPU 和 GPU 型号供您选择，其中 2 核 4G 的 CPU 资源是免费的。

完成选择后点击“确认”，等待 10 秒左右的开机时间，当按钮显示为绿色的“已连接”状态时，

就可以开始运行 Notebook 了。

注意：如果您在选择了用自定义镜像来运行 Notebook，请确保镜像中已安装 JupyterLab 3.0 以

上版本，建议安装最新版。请使用 JupyterLab 官方推荐的方法安装，以确保 jupyter lab 命令可以正

确执行。如果镜像不符合启动要求，连接节点时会失败，请更换其他镜像重新连接。

为了帮您节省费用，玻尔会在 Notebook 闲置超过 120 分钟（未运行任何代码且页面不在激活状

态）后自动释放该节点。节点释放不会影响您已保存的 Notebook 文件，也不会影响您保存在

/personal 个人盘下的任何文件，但您在节点系统盘中所做的变更（如新安装的软件）将会丢失。

如果您不希望丢失这些变更，请保持 Notebook 处于活跃状态，或在节点列表中将环境保存为自

https://jupyterlab.readthedocs.io/en/stable/
https://jupyterlab.readthedocs.io/en/stable/getting_started/installation.html
https://bohrium-doc.dp.tech/docs/software/OtherSoftwares
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定义镜像，下次连接时，使用该镜像开启节点即可。

当您暂时不需要使用计算资源时，也可以主动断开连接。

5.4 分享 Notebook

新创建的 Notebook 默认只有您自己可见，当您想邀请他人一起阅读或编写时，可以点击右上角

“权限设置”按钮，将 Notebook 分享给指定的用户：

您可以定向邀请具体的玻尔用户，也可以批量邀请一个项目下的全部成员。邀请协作者时，您可

以指定对方的权限范围，玻尔提供了可阅读、可编辑、可管理 3 档权限类型。

如果您不清楚被邀请人的玻尔账号（如开放式的讲座或课程），或对方没有玻尔账号，您可以打

开“链接分享”开关，此时所有获得链接的人都可以阅读您的 Notebook。

如果您希望把 Notebook 分享给玻尔的全部用户，可以选择“公开发布”，这样所有用户都可以

搜索到这篇 Notebook，也可以在您的个人主页上看到它。如果您的 Notebook 获得了较多点赞，它

将有可能出现在 Notebooks 首页。

https://bohrium-doc.dp.tech/docs/software/OtherSoftwares
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公开发布 Notebook 时，您可以进行以下设置：

• 添加署名作者：添加其他需要署名的贡献者，并通过添加顺序决定作者的排名先后；

• 添加标签：便于案例广场用户检索，以及平台进行相关内容推荐；

• 推荐镜像和机型：您可以指定镜像和机型，读者在案例广场运行您的 Notebook 时，系统会自动

选择您指定的镜像和机型来开启节点。如果您推荐的镜像是自定义镜像，请确保其中不包含您的隐私

数据，并确保镜像可用；

• 分享数据集：如果您的 Notebook 引用了其他数据或文件，您可以将其制作成数据集，并在发布

时一并分享，读者运行您的 Notebook 时可以访问到这些文件。

公开发布后的 Notebook 可以持续修改，但别忘记在完成修改后，点击“重新发布”按钮，将最新版

内容同步给其他人：

注：只有公开发布的文档需要点击“重新发布”。私密文档不需要该操作，任何用户编辑私密文档

后，其他协作者看到的都将是最新版。
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6. 课程： AI for Science“第二课堂”

玻尔课程平台面向科研工作者提供教、学、研、用一系列功能，汇聚、精选并整合了国内外优质

的 AI for Science 教学资源，包括课程资料、实训案例等，为想要了解和学习 AI for Science 的学员

提供最好的学习体验。目前平台上线的课程包括机器学习、材料学、化学、生物医药、物理、数学、

文献管理、科研绘图等领域。

6.1 申请开课

在课程页面右上角选择【我是老师】，点击【申请开课】 ，填写申请表，工作人员会在 1-2 个工

作日内完成审核并联系您。

6.2 创建课程
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1. 开课申请通过后，在右上角选择【我是老师】并点击【创建课程】。

2. 填写【课程基本信息】，帮助学员了解课程内容。
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⚠️ 注意：

• 如您的课程为双语课，可以填写对应英文信息，学生将玻尔语言调整为英文后，可以进行英文课

程的学习；

• 【开课时间】一栏：

￮ 若开课时间晚于当前日期，该门课程将处于“报名中”状态，学生仅可浏览课程主页、进行

课程报名，无法进行课程学习；

￮ 超过课程结束时间，课程将关闭报名通道，已报名的学生依然可以学习。因此若您的课程为

长期课，没有结束日期，请选择“长期课，无结束时间”；

￮ 课程在课程正式开课后（非“报名中”状态时），不可进行调整。

6.3 上传课件

1. 创建课程之后，在课程页面点击【课件管理】设置课程目录，并上传课件。
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• 注：各选项含义：

￮ 新建课程目录：添加课程一级目录；

￮ □ 允许下载：是否允许学员下载课件资料（视频默认不可下载）；

￮ 添加课件：支持上传视频、Notebook、压缩包、pdf、ppt、word、excel 等格式的课件：

视频：仅支持从本地上传

PDF 及其他文件格式：支持从本地上传、从玻尔盘中上传两种方式

Notebook：需添加 Notebook 链接，操作如下：

• 您上传的课件是实时保存的，后续您和课程助教可以随时调整课件内容。

2. 上架课程

课件上传完毕后，点击【上架】按钮，课程会公开出现在玻尔课程列表（https://玻

尔.dp.tech/courses）；若您暂时不想公开课程，可以不点击【上架】按钮，此时课程为私密状态，

您可以把课程链接发送给学生进行学习。
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6.4 上传及批改作业

1. 在课程页面点击【作业管理】，按照教学需求设置作业并上传。

2. 点击【保存并发布】后，该作业会显示在课程页面，学生端可以点击【去提交】按钮提交作业。

3. 收集完学生作业后，在课程管理界面中点击【作业管理】进行作业查看和批改，支持批量批改、

打分、写评语、导出所有作业文件及学生成绩。



34

6.5 学员管理

1. 您可以在课程的【学员管理】页面下看到所有报名课程的学员信息，支持按照学员的玻尔用户名

进行搜索，检查学员是否加入课程。
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2. 在线下教学过程中，为了方便进行学员管理，建议学生在【头像-账户设置-我的资料】中，将用

户名根据需要调整为姓名、学号、学院、班级等信息。
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7. APPs：开箱即用的科研领域的“一站式”服务商店

玻尔 Apps 集合了 200+科研工具，全面覆盖文献调研、干湿实验、数据分析、科研绘图等场景。

同时，玻尔 Apps 为开发者推出了配套的 Apps 开发平台，让开发者上架自己的应用。开发者仅需简

单地修改算法运行入口代码，即可生成丰富的用户界面和完整的功能套件。借助玻尔 Apps，开发者能

够迅速收集用户反馈，为方法的进一步优化提供支持，实现研究成果的落地应用，并创造商业价值。
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8. 比赛：“以赛代练” ，聚焦领域前沿真问题

玻尔竞赛平台旨在从真实科研问题出发，通过以赛代练的方式，推动深入实践，构建从知识学习

到实战检验的完整闭环。平台支持校级或联盟级赛事系统建设，营造专属的 AI for Science 竞赛与社

区氛围，配备强大的算力基础设施和专业的赛事运营团队。经过数百轮比赛的打磨，玻尔科研空间站

已形成一套专业且灵活的竞赛系统，赛题涵盖生物、化学、材料、物理、计算机视觉等前沿领域，并

与 20 多家合作单位成功开展赛事合作。
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【模块三：实验室】

Uni-Lab：开源智能实验室操作系统

玻尔 Uni-Lab 可以无缝集成各种实验室仪器设备和软件系统，高效搭建和管理实验室工作流程，

构建涵盖软件、硬件、科研人员以及科研数据的完整实验生态。
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【模块四：计算】

1. 任务

1.1 在玻尔上提交任务

当前玻尔针对用户的不同使用场景，提供了两种不同的提交作业方式，参考使用场景如下：

点击图片可查看完整电子表格

1.2 网页提交任务

玻尔预置了用户常用的科学计算软件，您只需准备好输入文件，即可在 1 min 内快速提交计算任务。

1.2.1 基本流程

1. 在玻尔左侧菜单栏选择“新建任务”；

2. 选择所需使用软件，按照步骤上传文件，设置参数；

3. 提交后可查看对应任务的计算过程及结果。

1.2.2 具体操作

1. 设置任务基础信息

点击玻尔左侧菜单栏的“新建-任务”按钮，进入网页提交任务页面，如下图中红框所示：
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任务基础信息包括任务名称和任务所属项目：

• 任务名称填充了默认值，您可根据实际需要进行更改；

• 所属项目处需要选择任务所归属的项目，该任务将直接使用该项目的创建者余额；如您没有项

目，可在此处进行创建，点击“新建项目”，输入项目名称即可。

2. 选择软件并设置参数

您可在软件列表处选择您所需要使用的软件，如列表内没有您需要的软件，您可联系企业微信

17710231129 获取帮助。点击需要使用的软件，即可进入该软件的具体设置，本教程以 ABACUS 为

例：
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• 点击“本地上传”，上传您需要用于计算的输入文件，如下图标号 1 ；

• 选择所需软件具体版本，如下图标号 2，如没有您需要的版本，请联系企业微信 17710231129

获取帮助。

• 系统会根据您选择的软件版本，自动填入运行软件所需的 command，如下图标号 3。

注意 部分软件的 command 内需要填入 input_file，您可在已上传的输入文件列表内选择对应文件，

系统会自动填充。

3. 硬件设置

完成软件设置后，点击“下一步“进入硬件设置，您可在此处选择您所需要的计算机器配置。如您不
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知道选择何种配置，直接使用系统默认填入的推荐值即可。

4. 参数确认并提交任务

软件硬件均设置完成后，可进行“任务信息确认”，如无问题则可进行任务提交。

注意 必填项全部填写无误，“提交”按钮才会亮起，如按钮未亮起，请检查必填项是否正确填写。

1.3 命令行提交任务

您可以在命令行提交任务文档中了解如何在玻尔平台使用命令行提交任务。

https://bohrium-doc.dp.tech/docs/quickstart/FirstRun#3-%E5%BC%80%E5%90%AF%E7%AE%A1%E7%90%86%E8%8A%82%E7%82%B9%E5%8F%AF%E9%80%89
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1.4 查看任务

您可以在监控任务文档中了解如何在玻尔平台查看任务状态。

1.5 下载结果

您可以在结果下载文档中了解如何在玻尔平台下载任务结果。

2. 文件

2.1 文件管理

在该页面上，您可以对节点数据盘内的所有文件进行上传、下载、移动、复制、重命名、删除等基本

操作，还可以对文本文件和结构文件进行在线预览和编辑，玻尔支持的文件类型和操作详见下表：

点击图片可查看完整电子表格

其中，玻尔在识别结构文件时采用的规则如下：

• VASP 结构文件识别

￮ 文件名中包含大写 POSCAR 或 CONTCAR 的文件

￮ 文件名以 poscar、contcar、vasp 为后缀的文件

• LAMMPS 轨迹文件识别

￮ 文件名以 dump、lammpstrj 为后缀的文件

￮ 文件名以 lammpstrj 为前缀的文件

• 其他结构文件识别

￮ 文件名以 cif、pdb、sdf、mol、mol2、xyz 为后缀的文件

2.2 文件的下载和上传

https://bohrium-doc.dp.tech/docs/quickstart/Status
https://bohrium-doc.dp.tech/docs/quickstart/Result
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2.2.1 下载

在玻尔文件目录树中选中文件并右键点击下载即可将 /personal 盘中的文件下载到本地。

2.2.2 上传

在玻尔上，您可通过三种方式将本地的文件或文件夹上传到 /personal 盘：

1. 点击上传按钮进行文件和文件夹的上传

2. 在文件目录树中选中文件夹并右键点击上传

3. 直接拖拽文件或文件夹到 /personal 目录树 中来上传

2.3 结构文件可视化

2.3.1 在线预览

对于 POSCAR、dump、xyz、mol2 等结构文件，在玻尔文件管理页面的左侧文件树中双击该结构文

件即可即可进行方便快捷的结构预览。

在预览模式下，您可以查看结构的晶格信息，也可以通过 Ctrl + 拖动鼠标和仅拖动鼠标操作来分别进

行结构的平移和旋转。

当鼠标悬停到某原子时，会显示出该原子的元素名称和坐标；单击选中该原子后，在右侧结构信息栏

也会显示出原子信息。
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2.3.2 在线编辑

特别地，对于 POSCAR、CONTCAR、CIF 以及单帧结构的 XYZ 格式文件，玻尔现可以对这些结构文

件进行在线编辑。

单击开始编辑左侧的滑块进入编辑模式后，即可进行结构文件的在线编辑；编辑完成后，再次单击滑

块，即可保存文件并结束编辑。

在编辑模式下，您可以对晶格大小进行修改，也可以在结构文件中增加、编辑和删除原子。

2.3.3 编辑晶格

在编辑模式下，单击 Lattice 右侧的编辑图标，即可对晶格的大小进行修改。
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注意：在编辑晶格时，原子间距离也会同比例的放缩。

1. 增加原子

在编辑模式下，单击右侧结构信息栏的 Add Atom，选择元素周期表中的某个原子并填写笛卡尔坐标

或分数坐标即可在结构文件中增加原子。

2. 编辑原子

在编辑模式下，选中某个想要进行编辑的原子后，单击原子信息栏的编辑图标，即可对该原子类型和

坐标进行修改。

3. 删除原子

在编辑模式下，选中某个想要进行编辑的原子后，单击原子信息栏的删除图标或键入 Del，即可删除该

原子。

3. 节点

在玻尔中，节点可以理解为用于运行计算任务的计算资源单位。每个节点都具有一定的计算能力（如

CPU 核心数、内存大小等），并且可能还配备有 GPU 等加速设备。这些节点是用户提交任务时所依

赖的实际计算环境。

3.1 创建容器节点
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您可以创建容器节点，根据具体项目进行命名。

3.2 选择机型并设置镜像

根据您的计算需求（例如需要 CPU 计算还是 GPU 加速，任务的内存需求等），选择合适的机型并设

置镜像。例如，如果您的任务是深度学习模型训练，可能需要选择带有 GPU 的节点。

3.3 提交任务并监控节点使用情况

创建节点后，提交任务。任务提交后，您可以在平台的任务管理界面监控节点的使用情况，包括节点

的运行状态、资源使用率等信息。如果在任务运行过程中出现任何问题，也可以通过平台提供的日志

查看功能来排查问题。

4. 数据集

玻尔数据集提供了数据的导入、下载、数据版本管理、数据分享及数据集挂载能力。您之前是否遇到

过以下问题：

• 大部分任务的输入文件都是一样的，但每次提交任务时，还要等待文件打包上传过程，任务提交

效率低；

• 输入文件很大，提交任务时打包上传要等待的时间很久；

• 我有一些文件想分享给其他人，不知道该如何分享。
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• ...

现在数据集功能可以为您解决以上问题，提高任务提交效率，解决数据分享需求。

4.1 创建数据集

4.1.1 网页端创建数据集

点击玻尔左侧菜单栏的“数据集”按钮，进入数据集列表页，如下图标号 1。点击“创建数据集”按

钮，如下图标号 2，进入数据集创建页面。

填写数据集基本信息并上传文件，点击创建后，系统将默认将当前内容创建为数据集的 v1 版本。点此

查看填写内容说明

信息及文件准备完成后，点击“创建”，数据集创建成功，页面自动跳转至该数据集版本的详情页。

4.1.2 命令行工具创建数据集

当数据集文件太大时，由于传输时间较长，中途可能会由于网络等其他因素导致创建失败。 因此可以

使用支持断点续传的 Bohrium CLI 工具来创建数据集。

如果中途由于网络等因素导致了中断，可以通过重新执行同样的命令，然后根据提示输入 y 恢复先前

的文件，最后即可做到断点续传。

入口：

bohr dataset create

概要：

Bash

Flags:

-m, --comment string dataset description

-h, --help help for create

-l, --lp string file local path

-n, --name string dataset name

-p, --path string dataset path

-i, --pid int project id

参数说明：

https://bohrium.dp.tech/dataset/list
https://bohrium-doc.dp.tech/docs/userguide/Dataset#%E6%95%B0%E6%8D%AE%E9%9B%86%E5%A1%AB%E5%86%99%E5%86%85%E5%AE%B9%E8%AF%B4%E6%98%8E
https://bohrium-doc.dp.tech/docs/bohrctl/dataset
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点击图片可查看完整电子表格

案例：

Bash

$ bohr dataset create -n bigfile -p bigfile -i 26611 -l

"/Users/dp/Downloads/test"

# 将 test 文件夹上传到 bigfile 数据集

# 并在上传过程中打断创建

# 重新输入相同命令，并输入 y，继续上传

4.2 查看数据集

从左侧菜单栏的“数据集”按钮进入数据集列表页。该列表内展示了您可使用的全部数据集，包括您

创建的数据集及他人创建后分享给您的数据集。
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点击数据集名称进入数据集详情页，可查看数据集基础信息及包含的各版本信息，获取各版本文件路

径、查看及下载版本文件。

同时也可以使用 Bohrium CLI 工具来查看数据集。

Bash

$ bohr dataset list # 查看所有数据集 (按 Ctrl+C 退出)

4.3 数据集的编辑及版本管理

如果您拥有数据集的管理权限，则可以对已创建的数据集进行版本新增、删除及数据集基础信息编辑

等操作。

4.3.1 版本管理

若您需要对当前数据集内文件进行变更，您可通过“创建新版本”的方式，来发布一个新的版本。

1. 创建：点击“创建新版本”按钮，进入数据集新版本创建页面。系统会默认导入当前已发布的最

新版本内已经存在的文件，您可根据需求进行文件的增加或删除，点击“创建”进行新版本的发布。

https://bohrium-doc.dp.tech/docs/bohrctl/dataset
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1. 等待准备完成：新版本的创建需要一定的准备时间，准备期间其他使用者看不到该版本也无法使

用，准备时间的长短与版本文件数量及大小有关，请等待版本准备完成后再进行使用。

2. 版本创建后，版本内文件不可进行变更，如需调整可重新创建版本。

您发布的全部版本均会展示在数据集中，您可根据实际需求进行数据集版本的增加与删除，其他使用

者仅可看到您已发布成功的数据集。

注意：被删除的版本不可恢复，将不可被继续查看和使用。

4.3.2 编辑数据集

• 在数据集列表页或数据集详情页点击“编辑”按钮，可对数据集的名称、描述、权限范围，进行

修改。
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• 在数据集详情页内，也可对每个版本的描述进行修改。

4.4 使用数据集

当前支持在以下场景下使用数据集：

4.4.1 提交任务

1. 命令行提交任务：您只需修改您的 job.json，在其中添加 dataset_path 字段，在该字段内以数

组格式填入您需要使用的数据集版本对应路径，即下图红框内内容。

提交任务时，指定输入文件目录的方式依然支持，二者可同时使用。

以下为 job.json 的填写示例：

JSON

{

"job_name": "DeePMD-kit test",

"command": " cd se_e2_a && dp train input.json > tmp_log 2>&1 && dp freeze -o

graph.pb",

"log_file": "se_e2_a/tmp_log",

"backward_files": ["se_e2_a/lcurve.out","se_e2_a/graph.pb"],

"project_id": 0000,

"platform": "ali",

"machine_type": "c4_m15_1 * NVIDIA T4",
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"job_type": "container",

"image_address": "registry.dp.tech/dptech/deepmd-kit:2.1.5-cuda11.6",

"dataset_path": ["/bohr/test1-51ov/v1","/bohr/test1-51ov/v2"]

}

2. 网页提交任务：在图形化界面上提交任务时，点击“选择数据集”按钮，选择您需要使用的数据

集版本即可。
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4.4.2 在 Notebook 中使用并分享数据集

编写、发布 Notebook 时，可使用并随 Notebook 分享其中需要使用的数据集。

步骤一：选择需要使用/分享的数据集

在玻尔首页，点击左上角“新建-Notebook”按钮，进入 Notebook 编辑页。

点击右侧箭头展开扩展面板。

点击“选择已有数据集”，添加在本篇 Notebook 中需要使用的数据集版本。也可点击“新建数据
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集”创建新的数据集。

注意：请在连接节点前添加数据集，节点开机后添加的数据集需要重启节点后才可生效。

步骤二：在 Notebook 中使用数据集

鼠标移动至已选择的数据集名称上，点击复制按钮即可获取该数据集文件的存储路径，数据集的文件

均存储在该路径中。

在 Notebook 中直接填入该路径即可使用，下方举例中使用的路径为 /bohr/rereceshi-yqdf/v3/：

例 1：进入数据集目录

Plain Text

cd /bohr/rereceshi-yqdf/v3/

例 2：列出数据集下全部文件

Plain Text

ls /bohr/rereceshi-yqdf/v3/

步骤三：发布 Notebook 并分享数据集

添加了数据集的 Notebook 发布后，其他用户可在详情页查看并使用相应的数据集。
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4.4.3 在管理节点上使用数据集

您可在开启容器管理节点的时候，挂载需要使用的数据集版本，如下图中 1 所示。挂载并开机成功

后，您可通过 2 处所展示路径，在管理节点上找到数据集文件。

https://bohrium.dp.tech/nodes/create/container
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4.5 数据集填写内容说明

点击图片可查看完整电子表格

5. 镜像

5.1 什么是镜像

镜像是一种文件储存形式，其内包含应用程序运行所需的基础环境等信息。玻尔根据用户需求制作了

适用于不同开发场景、计算任务的镜像，以满足用户在数据准备、编译调试、任务计算等场景下的即

开即用。

5.2 如何使用镜像

5.2.1 如何提交计算任务

您可在使用 Bohrium CLI 提交任务时，在配置文件 job.json 的 image_address 字段处填入所需软件

所对应的容器镜像地址（下图红框所示）来进行相应的任务计算，镜像地址可在镜像中心内查看。

若我们提供的软件无法满足您的需求，您可参考如何制作自定义镜像，进行自定义软件的安装或者联

系企业微信 17710231129 获取帮助。

注意：自 2023 年 1 月 1 日起，玻尔不再支持使用虚拟机镜像提交虚拟机任务，为保证您的任务可成

功提交，请您在提交任务时填写容器镜像并在 job.json 内配置 job_type 字段为 "container" 。

https://bohrium-doc.dp.tech/docs/bestpractice/Docker
https://bohrium.dp.tech/web-images
https://bohrium-doc.dp.tech/docs/userguide/image#%E5%A6%82%E4%BD%95%E5%88%B6%E4%BD%9C%E8%87%AA%E5%AE%9A%E4%B9%89%E9%95%9C%E5%83%8F
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5.2.2 如何进行软件开发/调试

玻尔支持开启容器节点，相比于传统的虚拟化技术，容器省去了操作系统的虚拟化，直接在宿主机

（Host）的操作系统上封装了应用或服务所需要的环境和依赖，只需数秒即可启动一个新的容器实

例，而传统的虚拟化技术需要数分钟。

因此我们推荐您开启容器节点来进行软件的开发、调试、debug 等，您可在开启容器管理节点时，选

择对应的容器镜像，如下图所示。您可在镜像中心内查看官方提供的容器镜像和虚拟机镜像。

• 如您想要一个预置了基础环境的空白机，推荐您根据需要的资源类型、是否运行 mpi 等需求，使

用以下容器镜像：

点击图片可查看完整电子表格

• 如您想要对玻尔已有科学计算软件进行自定义或运行 DPGEN 任务，则可根据镜像名称，使用对

应的容器镜像开启管理节点。

• 由于容器节点本身已经是 docker 环境，暂时不支持在其上再创建 docker 环境。如果您有进行

docker 开发的需求，例如需要自己构建 docker 镜像，或者需要拉取 docker hub 上别人的镜像，请

您使用虚拟机镜像 LBG_Common_v2 开启虚拟机管理节点进行开发。

https://bohrium-doc.dp.tech/docs/quickstart/FirstRun#3-%E5%BC%80%E5%90%AF%E7%AE%A1%E7%90%86%E8%8A%82%E7%82%B9%E5%8F%AF%E9%80%89
https://bohrium.dp.tech/web-images
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5.3 玻尔提供的镜像

5.3.1 用于提交计算任务

下方列出了玻尔已预置的科学计算软件中的一部分，更多软件请至镜像中心内查看：

• DeePMD-kit

• DPGEN

• VASP：需获得 VASP 授权，请通过微信发送您的 VASP 授权凭证至企业微信 17710231129。

• LAMMPS

• GROMACS

• Quantum-Espresso

• ...

5.3.2 用于进行软件开发

在玻尔上进行软件开发、编译、调试等对灵活度有更高要求的工作，可在启动管理节点时，使用基础

公共容器镜像，其中已打包了开发常用软件：

点击图片可查看完整电子表格

玻尔官方提供的全部镜像内均已预置以下软件：

https://bohrium.dp.tech/web-images
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点击图片可查看完整电子表格

部分镜像内单独预置了某些软件，如 Intel-oneapi、Pytorch、TensorFlow 等，会体现在镜像地址

内，您可根据实际需求进行选择。例如：registry.dp.tech/dptech/ubuntu:20.04-py3.10-intel2022

内即预置了 Intel-oneapi。

5.4 如何制作自定义镜像

若我们当前提供的公共容器镜像无法满足您的需求，您可进行自定义容器镜像的制作，或联系企业微

信 17710231129 获取帮助。

5.5 如何将镜像拉取到本地 docker

目前支持通过 docker cli 拉取玻尔的公共镜像和本人的自定义镜像（别人分享的不支持）

5.5.1 访问地址

registry.bohrium.dp.tech （玻尔镜像菜单处直接复制的 registry.dp.tech 域名是不支持的，请手动

替换！）

5.5.2 使用方式

1. Docker login：使用玻尔的登录账号和密码 登录

Bash

代码块

docker login registry.玻尔.dp.tech

Username: xxx@dp.tech

https://bohrium-doc.dp.tech/docs/software/OtherSoftwares
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Password:

Login Succeeded

2. Docker pull: 拉取玻尔公共镜像

Bash

代码块

docker pull registry.玻尔.dp.tech/dptech/ubuntu:22.04-py3.10-intel2022

3. 暂不支持 push 操作

6. 项目

项目管理功能主要适用于科研协作场景，支持：

1. 统一管理同课题组/课程的学生经费，并管理预算；

2. 同个项目的成员可以便捷地使用其他成员开发好的代码和代码环境；

3. 同个项目的成员可以高效共享文件，避免文件传来传去；

4. 学生的代码始终跑不通，老师能直接登录查看问题。

6.1 创建项目

• 完成玻尔账号注册以及充值后，在玻尔主页左侧点击“更多”-“项目”，在页面右上方选择“新

建项目”：
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• 在弹出的窗口中，为项目起一个方便您辨识的名称（比如您课题组的名字、课程或者项目的名

称），点击“确定”，即可完成项目创建。

6.2 项目预算管理

6.2.1 总体预算管理

• 项目创建完毕后，项目创建者及管理员可以给项目设置总预算（非必须），来进行项目总花费金

额的控制。如果您不设置，则项目预算默认为“无限制”。点击“项目预算”按钮（图中红圈处），

进入预算管理页面。
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• 项目内所有成员在项目内的花费，都将记入该预算中。当该项目的总花费超过预算时，项目成员

将无法提交新的任务或开启新的节点。

• 您可在通知设置内，设置提醒阈值，当项目剩余预算低于阈值时，您将收到消息提醒。

6.2.2 成员预算分配

• 项目的创建人及管理员可以对项目成员的可消费预算进行分配，从而对成员花费情况进行管控，

具体有两种分配方式：

￮ “一键均分”：将项目的总预算平均分配给所有成员；
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￮ “统一配置”：为每位同学分配相同的预算，或手动给某位同学设置单独的预算金额。

为所有成员平均分配/统一配置预算 给不同成员设置不同预算

6.3 项目成员管理

• 项目中当前共有 3 种角色：

1. 创建者：创建项目的用户，一个项目必须有且仅拥有一位创建人，该角色不可转移给他人或删

除；

2. 管理员：由创建者指定（非必需），一个项目可指定多名管理员，可随时指定或取消；

3. 成员：被添加进项目的用户默认为该角色。

• 各角色的具体权限如下：

功能模块 权限内容 创建者 管理员 成员

项目管理 修改项目名称 √ √ X

项目管理 删除项目 √ X X
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项目成员管理 添加或删除项目成员 √ √ X

项目成员管理 指定或取消项目管理员 √ X X

项目预算管理 查看项目整体及每个成员的消费情况

调整项目整体及每个成员的预算金额

√ √ X

项目节点管理 查看并操作项目内全部管理节点：如

登录管理节点、关机、删除等

√ √ X

项目任务管理 查看并操作项目内全部任务：如登录

计算节点、查看日志、下载文件等

√ √ X

项目镜像管理 查看并操作项目内全部镜像：如分

享、删除

√ √ X

项目费用账单 查看并下载项目的消费账单 √ √ X

√ 表示该角色拥有该权限；X 表示该角色没有该权限。

• 您可点击“成员管理”按钮（图中红圈处）进行成员管理，成员在项目提交的任务将直接消耗项

目预算。成员管理页支持：

￮ 项目成员的批量添加、批量删除；

￮ 管理员的设置；

￮ 查看组织内每个成员的预算和花费情况。
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• 此外，您可以通过“项目分享”按钮，将项目公开分享给他人，并设置新成员的个人预算额度。

6.4 项目文件管理

• 每个项目均有一个可用于文件共享的 /share 盘，默认赠送免费的 1024GB 空间。您可以将项目

文件上传至 /share 盘内，项目内成员均可读可写该盘内文件。点击“查看文件”按钮（图中红圈

处），即可查看该项目的共享盘文件。
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6.5 共享镜像

• 项目内所有人员均可以在玻尔“镜像”-“自定义镜像”中查看并使用同项目其他小伙伴制作好的

镜像，可以更加方便的搭建一致的工作环境、对代码进行调试/debug、或者直接用于生产环境部署。

6.6 删除项目

• 您可以点击“删除”按钮（图中红圈处）来删除项目、解散项目内的成员，但项目删除后，项目

内所有的任务及镜像将会被永久删除不可查看，删除操作不可逆，请您谨慎操作。
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7. 数据库

材料数据库面向科学计算领域的科研机构、企业用户以及 C 端用户，业务范围包括但不限于电池

研发、先进材料设计、工艺优化等多种场景，支撑用户进行数据清洗、自动入库、数据管理以及数据

建模分析，构筑数据应用的完整链条。提供晶体材料数据库、电解液分子数据库、正极材料数据库等

公共数据库及若干私有数据库。

【个人设置】

您可以在玻尔左下角-个人头像处，进行修改账户设置、充值、查看计算资源定价、学术认证、调

整语言等操作。
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