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Abstract： 

高性能计算机体系结构日趋复杂，为生物医

药、量子化学、材料科学等领域用户使用高性能

计算带来更多的挑战。为了更好地服务于生物医

药、量子化学等领域的终端用户，我们开发了基

于国家高性能计算环境的应用服务社区，提供的

服务涵盖新药研发、个性化医疗、生物信息和计

算 化 学 等 。  应 用 服 务 社 区

(http://biomed.cngrid.org/)是集计算与数据库与

一体的高性能计算平台，用户只需要拥有一个浏

览器，就可以通过此平台进行计算。 该平台后

端直接与国家高性能计算环境相连，支持单软件

计算与工作流计算，实现了作业在线提交和监

控、结果分析、数据提取与数据管理。我们设计

并实现了基于深度学习的神经网络模型和统计

模型并行的混合推荐模型，为用户智能推荐应用

软件及专业文献；同时我们提出了一种密度泛函

计算时间预测算法，能够根据用户提供的泛函基

组组合以及分子结构信息，给出可靠的机时预测

结果。 
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