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Arec3d	
  Batch	
  
•  So8ware	
  package	
  for	
  automated	
  alignment	
  and	
  tomographic	
  

reconstruc@on	
  of	
  projec@on	
  images	
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•  Host	
  name:	
  Hopper.nersc.gov	
  
•  Port	
  number:	
  22	
  
•  Case	
  sensi@ve	
  User	
  name	
  

Connect	
  to	
  NERSC	
  
	
  



Transfer	
  files	
  to	
  NERSC	
  using	
  WinSCP	
  
	
  •  Copy	
  .st	
  and	
  .rawtlt	
  files	
  to	
  NERSC	
  

Where	
  the	
  data	
  need	
  to	
  be	
  copied	
  to:	
  
/scratch/scratchdirs/ncxt/arec3dBatch	
  Where	
  your	
  data	
  are	
  

(local	
  or	
  on	
  server)	
  



Don’t	
  use	
  F-­‐Secure	
  SSH	
  Client	
  for	
  
transferring	
  files	
  

Local	
  folder	
  

NERSC	
  folder	
  

Archive	
  of	
  transfers	
  

Transfer	
  of	
  big	
  files	
  fails	
  



Use	
  of	
  F-­‐Secure	
  SSH	
  Client	
  
•  Same	
  connec@on	
  parameters	
  (refer	
  to	
  slide	
  2)	
  

Click	
  here	
  to	
  open	
  a	
  folder	
  user	
  interface	
  



Prepare	
  the	
  Input.bat	
  file	
  in	
  F-­‐Secure	
  
	
  •  Right-­‐click	
  on	
  Input.bat	
  file	
  à	
  edit	
  	
  

Data	
  name	
  (.st),	
  angle	
  file	
  name	
  (.rawtlt),	
  cropX	
  =	
  size	
  of	
  the	
  tube,	
  cropY	
  =	
  height	
  of	
  your	
  reconstruc@on	
  
Maxcg	
  =	
  number	
  of	
  itera@ons	
  allowed	
  for	
  each	
  reconstruc@on,	
  maxref	
  =	
  number	
  of	
  refinement	
  itera@ons	
  
	
  

When	
  the	
  file	
  is	
  complete,	
  you	
  can	
  close	
  directly,	
  F	
  Secure	
  SSH	
  
client	
  will	
  propose	
  you	
  to	
  save	
  and	
  replace	
  the	
  precedent	
  
Input.bat	
  file	
  

20	
  Jobs	
  max	
  are	
  allowed	
  !	
  



Launch	
  the	
  batch	
  job	
  in	
  F-­‐Secure	
  
	
  •  You	
  can	
  close	
  the	
  file	
  transfer	
  or	
  switch	
  to	
  the	
  client…	
  

–  The	
  last	
  entry	
  is	
  hopper04	
  n/ncxt>	
  
–  Type	
  the	
  command:	
  cd	
  $SCRATCH/arec3dBatch	
  
–  Type	
  the	
  command:	
  python	
  runarec3djobs.py	
  -­‐i	
  input.bat	
  
–  Hit	
  Enter	
  to	
  submit	
  the	
  job	
  

python	
  runarec3djobs.py	
  -­‐i	
  input.bat	
  
command	
  

jobs	
  queuing	
  



Check	
  job	
  status	
  in	
  F-­‐Secure	
  
	
  •  Type	
  the	
  command:	
  qstat	
  -­‐a	
  |	
  grep	
  ncxt	
  

R	
  =	
  Running	
  
Q	
  =	
  in	
  Queue	
  
C	
  =	
  Completed	
  



Retrieve	
  the	
  output	
  using	
  WinSCP	
  
	
  •  The	
  code	
  generates	
  a	
  folder	
  (filename_output)	
  that	
  contains:	
  	
  

Some	
  log	
  files	
  :	
  	
  
•  Arec3dLOG	
  for	
  each	
  itera@on	
  
•  Filename.err	
  
•  Filename.input	
  
•  Filename.log	
  
•  Filename.out	
  
•  Final	
  LOG	
  (x	
  y	
  and	
  angle	
  modifica@on	
  for	
  

each	
  projec@ons)	
  
•  Myalignedimages_iterXX.mrc	
  (aligned	
  

dataset	
  for	
  X	
  itera@on)	
  
•  Mycroppedimages_iterXX.mrc	
  (cropped	
  

from	
  Myalignedimages	
  using	
  cropx	
  and	
  
cropy)	
  

•  Myprj_final	
  (final	
  projec@on)	
  
•  Myprjstack_iterXX.mrc	
  
•  Run_Filename.pbs	
  (script	
  to	
  run	
  arec3d)	
  
•  volFilename.mrc	
  (final	
  reconstrucRon)	
  
•  volFilename.mrc_iterX.mrc	
  

(reconstruc@on	
  from	
  itera@on	
  number	
  X)	
  

**Use	
  winSCP,	
  not	
  F-­‐Secure,	
  
to	
  transfer	
  the	
  file(s)	
  you	
  want	
  
back	
  to	
  your	
  local	
  folder	
  



Other	
  parameters	
  and	
  informaRon	
  

•  You	
  can	
  connect	
  to	
  edison.nersc.gov	
  instead	
  of	
  
hopper.nersc.gov	
  (same	
  creden@als,	
  same	
  folders…	
  new,	
  
faster	
  machine,	
  but	
  not	
  quite	
  stable	
  yet)	
  

•  Change	
  the	
  number	
  of	
  processors	
  used	
  by	
  comple@ng	
  the	
  
command	
  line	
  with:	
  	
  
python	
  runarec3djobs.py	
  -­‐i	
  input.bat	
  -­‐p	
  xx	
  
(xx	
  =	
  number	
  of	
  processors	
  i.e.	
  64,	
  128,	
  etc.)	
  
	
  
–  By	
  default,	
  Hopper	
  runs	
  with	
  64	
  and	
  Edison	
  with	
  128	
  
–  If	
  the	
  job	
  is	
  run	
  on	
  Hopper	
  with	
  more	
  than	
  64	
  processors,	
  no	
  
gain	
  is	
  observed	
  

	
  	
  


