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中科曙光-坚持自主创新、服务中国的历史使命

1976年：美国总统福特确实批准了两台CDC公

司的超级计算机出口中国。

购买方：中石油“东方地球物理公司”，BGP

第一：美国出口中国的超级计算机性能必须是

大幅下降过的。

第二：美国的超算，只可以用于地质勘探，不

可以用于其他领域。

第三：机房的钥匙由美国人掌握，每次使用，

都必须向美国人报批，美国人同意以后才可以

用。并且使用的时候要有美国人在边上监督。

中国计算机“玻璃房子”之耻（1976年） 中国人的“争气机”-曙光1号（1993年）

李国杰（身穿深色衬衣者）
“曙光一号”研制组人员

每秒6.4亿次浮点运算
1995年曙光公司成立
中国HPC走向市场化

每秒10万亿次浮点运算
继美、日之后的第三台

曙光4000A（2004年）

每秒230万亿次浮点运算
首次突破百万亿次

曙光5000A（2008年） 曙光星云（2010年） 曙光硅立方（2016年）

·中国首台实测性能超千万亿次
高性能计算机

每秒1270万亿次浮点运算

下一代“E级”超级
每秒超亿万次浮点运算

全浸没式液冷计算机

条件：
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集群系统设置
 平台配置管理节点2台，分别配置2颗Intel(R) Xeon(R) Silver 4314 CPU @ 2.40GHz处理器，管理节点一（tc6000）是

用户登入集群的门户；管理节点二（tc6001），部署宁畅SIMS 5.1集群管理系统，用户可通过IP地址实现

Web访问；

 平台配置CPU计算系统有60台，配置2颗Intel(R) Xeon(R) Platinum 8358P CPU @ 2.60GHz  32核处理器，256GB
内存；节点号为node1~node60；

 平台配置GPU计算系统有5台，节点号node191~node193配置2颗Intel(R) Xeon(R) Platinum 8358P CPU @ 
2.60GHz  32核处理器，1TB内存；每台节点配置了8块NVIDIA NVLink A100 40GB GPU卡；节点号

node194~node195配置2颗Intel(R) Xeon(R) Platinum 6248R CPU @ 3GHz  24核处理器，256GB内存；每台节点

配置了8块NVIDIA NVLink RTX 4090 24GB GPU卡。

 平台配置一套曙光Parastor分布式存储系统，由5台ostor节点组成，采用4+2:1容错机制，可提供约906TB
的存储空间，挂载至每个节点/public目录，供整个集群使用。

 所有节点使用2段网络进行连接，其中监控管理与IPMI管理网采用1Gb以太网互连，计算与存储网采用
200Gb HDR Infiniband互连；

 平台采用CentOS Linux release 7.8.2003版本操作系统，配置intel\GNU的C与fortran编译器、MPI并行环
境、Python、java、数学库等软件。



集群系统设置-管理、计算、存储资源

计算子系统 节点名 节点描述 节点数 作业队列

管理节点1 TC6000 登录方式：Shell 1 -

管理节点2 TC6001 登录方式：Shell\WEB 1 -

CPU计算节点 node1-68 2颗Intel 8358P 2.60GHz  32核处理器，
256GB内存 68 normal

GPU计算节点 Node191-195 2颗Intel 8358P 2.60GHz  32核处理器，
1TB内存， 8块NVLink A100 40GB GPU卡 5 gpu

存储 /public共享目录，所有节点均共同挂载



集群系统设置-软件部署路径约束

 用户家目录/public/home/username，用户只对属于自己的家目录具有完全的读写权限，用
户间家目录禁止互相访问，私有软件及个性化环境变量，可以部署在自己的家目录下。

 软件安装目录/public/software/，集群共享软件部署路径。
注：安装在/public/software/下在的软件以软件名加版本号来区分。

 环境变量目录/public/software/profile.d/集群中所有部署软件的环境变量文件均放置在该目
录下，可按需调用。

注：每个软件对应1个环境变量配置文件，变量文件名以软件名加版本号来区分。
普通用户自已安装在自己家目录中的软件，环境变量可以写在自已家目录中的.bashrc文件中。

 软件源码目录/public/sourcecode，存放安装程序源代码
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集群系统登录方式
WEB浏览器登录地址： https://manage-sc.hdu.edu.cn/sso/login

作业提交、计算请使用普通账号，root账号仅用于服务器配置、软件安装使用。

登录工具：putty命令行登录工具 ，(推荐Xmanager Enterprise)

VNC图形桌面登录：VNC Viewer；

Linux to Windows文件传输工具：winscp（推荐xftp）

Linux to Linux文件传输：scp

https://manage-sc.hdu.edu.cn/sso/login


SSH Secure Shell Client，PuTTY，SecureCRT、xshell等SSH客户端软件登录。

Linux客户端可以直接在命令行终端中执行ssh命令进行登录：

$>ssh username@登录节点IP地址

集群登录方式一：命令行终端



集群登录方式二：SIMS WEB登录
Web登录地址：https://manage-sc.hdu.edu.cn/sso/login
兼容浏览器：chrome\firefox\edge最新版及支持html5的其它浏览器最新版

1

2

3



集群登录方式三：VNC桌面登录

1

2

3

Shell登录集群，执行vncserver -geometry 1366x768，即开
启一个分辨率为1366x768的VNC桌面（注意桌面ID）。

在VNC Viewer客户端中输入IP:ID，登录VNC桌面

在VNC桌面桌面中可以使用终端或图形化执行任务。



VNC工具使用
启用VNC步骤：
1、以自己的用户名命令行登录系统
2、输入vncserver （注意，第一次运行会提示设置密码）
运行完后，注意生成的ID号,然后即可以用VNC viewer客户端工具连接。

高级操作：
1、vncserver -kill :ID （杀掉某个ID的VNC桌面）
2、示例使用：vncserver -geometry 1920x1080 24 :5 
指定分辨率1920x1080，颜色位深度为24，连接端口ID为5；
3、改图形化登录密码：vncpasswd
注：为了安全，建议图形VNC登录密码不要与命令行登录密码设置为同一个。



上传下载数据：WinSCP简介
Windows与集群进行文件传输可使用WinSCP或SFTP等软件

 Linux操作系统间复制文件，直接使用命令
scp filename  test@ip:/home/test
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集群系统-基础软件部署

软件 安装目录

编译器 Intel2021、GCC-7.3.1、Cmake-3.20.1； /public/software/compiler/

数学库 Fftw-3.3.9、Gsl-2.6、Hdf5-1.12.0、Jasper-1.900.1、Lapack-3.9.1、Netcdf-4.7.4、Petsc-3.15.0；
/public/software/mathlib/

MPI Intelmpi-2021.3.0、Openmpi-4.0.3；
/public/software/mpi/intelmpi/2021.3.0

anaconda3 /public/software/apps/anaconda3/2021.0

ansys /public/software/apps/ansys_inc/v211

OpenFOAM6 /public/software/apps/OpenFOAM-6/



软件名称 软件信息

GNU编译器

软件版本 4.8.5
安装路径 /usr

调用方式

C：gcc
C++：g++
F77：g77
F90: gfortran

Intel编译器

软件版本 2021

安装路径 /public/software/compiler/intel-compiler/2021.3.0/

环境变量配置文件 /public/software/profile.d/compiler_intel-compiler-2021.3.0.sh

调用方式

C：icc
C++：icpc
F77：ifort
F90: ifort

编译器



软件名称 软件信息

OpenMPI
（与Intel编
译器关联）

说明 OpenMPI，与Intel编译器关联，支持以太网和InfiniBand。

软件版本 openmpi-4.0.3

安装路径 /public/software/mpi/openmpi/intel/4.0.3

环境变量配置文件 /public/software/profile.d/mpi_openmpi-intel-4.0.3.sh

调用方式

C：mpicc
C++：mpicxx
F77：mpif77
F90: mpif90
mpirun -np <N> -machinefile <machinefile> ...

MPI



软件名称 软件信息

FFTW3-
float

说明 单精度版FFTW3数学库

软件版本 fftw-3.3.9

安装路径 /public/software/mathlib/fftw/intelmpi/3.3.9_single/

调用方式 <编译器> -I/public/software/profile.d/mathlib_fftw-intelmpi-
3.3.9_single.sh

FFTW3-
double

说明 双精度版FFTW3数学库

软件版本 fftw-3.3.9

安装路径 /public/software/mathlib/fftw/intelmpi/3.3.9_double/

调用方式 <编译器> -I/public/software/profile.d/mathlib_fftw-intelmpi-
3.3.9_double.sh

数学库



软件名称 软件信息

Intel MKL

说明 Intel MKL，包含BLAS、LAPACK、FFT、ScaLAPACK、BLACS等

软件版本 Intel Compiler 2021自带版本

安装路径 /public/software/compiler/intel-compiler/2021.3.0/MKL

环境变量配置文件 /public/software/profile.d/compiler_intel-compiler-
2021.3.0.sh

调用方式 ifort/icc ... –L${MKLROOT}/lib/em64t -lmkl_intel_lp64 -
lmkl_sequential -lmkl_core

数学库



软件名称 软件信息

anaconda3

python 3.8

软件环境

# conda environments:
base                  *  /public/software/apps/anaconda3/2021.05
pytorch-cpu
/public/software/apps/anaconda3/2021.05/envs/pytorch-cpu
tf-cpu /public/software/apps/anaconda3/2021.05/envs/tf-
cpu
tf-gpu /public/software/apps/anaconda3/2021.05/envs/tf-
gpu

安装路径 /public/software/apps/anaconda3

调用软件方法 conda activate  tf-gpu

anaconda3
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集群环境变量文件路径
安装软件的环境变量设置脚本路径(/public/software/profile.d)

环境变量文件中记录了软件安装的路径等信息，通过加载不同软件的环境变量，操作系统才可以
识别并使用相关软件。



用户自定义调用默认环境变量

• 各用户在.bashrc中选择需要的进行设置



临时调用所需的软件环境变量

/public/software/profile.d/

├── apps_ansys211.sh

├── apps_anaconda3-2021.05.sh

………..

└── mpi_openmpi-intel-4.0.3.sh

使用参考：

source /public/software/profile.d/mpi_openmpi-intel-4.0.3.sh

##openmpi 环境变量激活



运行计算程序

[test@tc6000 test]$ ./a.out

[test@tc6000 test]$ mpirun -np 180 -machinefile ./nodelist ./a.out

[test@tc6000 test]$ fluent 2d –t240 -p -cnf=./nodelist -ssh -mpi=intel -g -i Input >out.log

运行一个串行程序a.out

需要注意该程序是否为单进程多线程程序，即openmp并行程序，如高斯软件

运行一个标准的mpi并行程序a.out

运行一个商业版并行程序fluent



注：单进程串行程序和单进程多线程程序运行特点

Core1

CPU

Core2 Core3 Core3Core1

CPU

Core2 Core3 Core3

P1 单进程串行程序 P1 OpenMP并行程序

T1 T1 T1 T1



注：单进程串行程序运行特点



注：单进程多线程程序运行特点



CPU程序优化运行的一些思路

Core1

CPU1

Core2 Core3 Core3 Core1

CPU2

Core2 Core3 Core3

Server node1

Core1

CPU1

Core2 Core3 Core3 Core1

CPU2

Core2 Core3 Core3

Server node2

QPI

QPI

Ifniband

通信性能：C2C>QPI>Infiniband

串行程序注意进程在核间飘移性能下降，可以尝试绑核
并行程序尽量用满一个节点所有核，不要用多个节点，但每个节点使用少量核，同时也注意进程绑定核心

串行程序可以执行taskset –c 0 ./a.out将程序绑定在CPU核Core0上运行，并行程序绑定具体参照各类mpi手册
如openmpi可以使用：mpirun ‐np <N> ‐machinefile <machinefile> ‐‐bind‐to‐core ‐‐bycore <executable>



集群作业管理调度系统

HPC计算集群作为公共的平台，当有多个用途或是多个使用者时，必须引入作业管理调度系统，
以便对集群进行资源配额，和任务的自动化管理，集群使用者应避免出现以下三种问题：

1、在管理节点上长时间运行计算程序；

2、避免绕开调度系统在计算节点运行程序，这样会因为没有统一分配调度资源，导致某些
计算节点执行超负载的计算任务，而部分节点却没有计算任务而资源闲置。

3、OpenMP多线程程序，请合理申请资源，避免单节点超负载，程序运行时，释放多少线
程，在作业运行脚本中就申请多少个核心的资源。



作业管理系统的结构

作业调度
服务端

集群管理服务器

作业调度
客户端

集群计算服务器

作业调度器 调度
策略

作业调度
客户端

集群计算服务器

作业调度
客户端

集群计算服务器

作业调度
客户端

集群计算服务器

离线故障节点 任务繁忙节点空闲节点 空闲节点

递交作业

分配作业 分配作业



1. 准备：编写描述改作业的脚本，包括作业名，需要的资源等。

2. 提交：使用sbatch命令将该作业提交给slurm服务器

3. 排队：服务器将该任务排入适当的队列

4. 调度：服务器检查各工作节点的状态是否符合该作业的要求，并进行调度。

5. 执行：当条件满足时，作业被发给相应的执行服务器执行。程序运行时执行服务器会收集 程序的标准输出和标准

错误流，等程序结束时，将这些信息返回给用户。

6. 查询和调整：当作业在运行时，用户可以使用squeue进行状态查询。用户发现作业提交错误 时，可以使用scancel

删除正在运行的作业。

7. 查看结果：使用文本编辑软件vi或者系统命令cat, less等查看输出及错误信息显示。

slurm作业提交步骤



本质是一个SHELL脚本
注释以“#”开头
slurm运行参数，以“# SBATCH”开头，此处的“#”不是注释作用，具有实际意义
可以直接调用SHELL命令和系统命令

#!/bin/sh
#SBATCH -J GENERAL_0331_080311
#SBATCH -N 5
#SBATCH -n 36
#SBATCH -t 2400:0:0
#SBATCH -p gpu_v100

cd $SLURM_SUBMIT_DIR 

module load intelmpi/2017.4.239 

mpirun -np 180 -machinefile ./ma -rdma ./xhpl_intel64_static >$log.out

slurm作业脚本

申请资源

进入作业脚本所在的目录，以这个目录为计算目录

加载运行所需的环境变量

运行程序



#!/bin/bash
#SBATCH -J jobname                          # 作业名为 jobname
#SBATCH -o test.out # 输出文件重定向到 test.out
#SBATCH -p gpu # 作业提交的队列为 gpu
#SBATCH -N 10                                   # 作业申请 1 0个节点
#SBATCH -n 320                                 # 总计申请320个核心
#SBATCH --ntasks-per-node=32        # 每节点申请32个核心
#SBATCH -t 1:00:00                             # 任务运行的最长时间为 1 小时
#SBATCH --gres=gpu:1                      # 单个节点使用 1 块 GPU 卡

作业脚本编写



#SBATCH --qos=debug                     # 作业使用的 QoS 为 debug
#SBATCH --cpus-per-task=4           # 单任务使用的 CPU 核心数为 4
#SBATCH -w node6                          # 指定运行作业的节点是node6，若不填写系统自动分配节点

#SBATCH –x node6                          #计算时排除node6节点

作业脚本编写其它语句（可选）



 在作业调度系统中，用户使用 sbatch命令提交用户程序。用户运行程序的
命令及slurm环境变量设置组成slurm作业脚本，作业脚本使用如下格式提交
到slurm系统运行：

sbatch <slurm作业脚本>

slurm作业提交基本命令

sbatch -J  wrf --nodes=N -p  batch <slurm作业脚本>



变 量 名 说 明

登陆SHELL继承来的变量 包括$HOME，$LANG，$LOGNAME，$PATH，$MAIL，
$SHELL和$TZ。

$SLURM_SUBMIT_HOST sbatch提交的节点名称

$SLURM_SUBMIT_DIR sbatch提交的作业的绝对路径

$SLURM_JOBID 作业被slurm系统指定的作业号

$SLURM_NPROCS 申请的总核心

PBS的环境变量



slurm脚本举例

# 这是一个并行作业脚本的例子
#SBATCH -J wrf
#SBATCH -N 2
#SBATCH -n 20
#SBATCH –p test
cd $SLURM_SUBMIT_DIR 
source /public/software/profile.d/mpi-openmpi-intel.sh
srun hostname -s | sort -n >slurm.hosts
mpirun -np $SLURM_NPROCS -machinefile slurm.hosts ./a.out

# 这是一个串行作业脚本的例子
#SBATCH -J test
#SBATCH -N 1
#SBATCH -n 1
cd $SLURM_SUBMIT_DIR 
./a.out



作业提交后，会生成一个作业号，如：
[dawning@tc6000 ~]$ sbatch test.pbs
Submitted batch job 89

查看集群作业运行状态：
[test@tc6000 hpl-6230]$ squeue
JOBID  PARTITION       NAME        USER    ST       TIME    NODES     NODELIST(REASON)
89        v100                 GENERAL    test     R         0:03         5          node[17-21]

作业状态说明：
E： 退出
Q： 排队
H ：挂起
R ： 运行
C： 结束

提交作业并查看



查询作业命令 squeue [参数]，其中参数可为:
-p：列出系统队列信息
-a：列出队列中的所有作业及其分配的节点
-t R：列出正在运行的作业
-j jobid：列出指定作业的信息

命令行查询作业状态(续）



[test@tc6000 hpl-6230]$ squeue
JOBID PARTITION     NAME     USER   ST       TIME   NODES     NODELIST(REASON)

89      v100           GENERAL_  test    R        10:09       5                   node[17-21

[test@tc6000 hpl-6230]$ scancel 89

注：用户只能删除自己的作业，管理员可以删除所有用户作业

命令行查看删除作业



集群信息查看命令

• 存储可用资源
• df –h

• 集群计算资源
• pestat



WEB查看作业
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