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校级超算平台建设实践
﹘武汉大学超算平台建设
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建设情况



建设情况-背景

需求
分析

公共
平台

预算
经费

院系
自建

租用
算力

➢每年服务器预算金额高，增长率年均15%；

➢年均服务器支出均在千万元以上。

➢资源利用率不高：缺少专业的运维队伍，机房、网络、电力、制冷、监

控，不足以保证高效运行；

➢无法有效支撑不同学科的融合：学科交叉是科学研究新生长点，利于促

进交叉学科探索，利于培养交叉学科人才；

➢缺少可持续发展的能力：计算机技术发展迅猛，软硬件更新快；各种加

速技术（GPU、CDU）、Intel CPU和KNl、FPGA、AI芯片，高速网络

（Infiniband、Intel OPA）。

➢数据传输慢，程序调试

效率不高

➢无法提供深度应用服务

➢普遍反映租用成本不低

为什么建
➢计算量成倍增长：测绘遥感、生物医药、计算物理等应用快速发展，要求大

计算高带宽低时延；

➢计算精度提高：地质勘测、水利水电等应用，基于数学模型使用高性能计算

进行数值模拟是获得可信结果的重要手段；

➢计算已成为科学研究的必备工具，甚至包括理论研究和文科专业；

➢无校级HPC公共平台，为师生提供高性能计算专业化服务。



建设情况-历程

2016

2017-2018

2019-2020

2021-2025

2016.5投入
使用，CPU
集群，6000

核心，计算
能力300T

构建液冷
GPU系统和
液冷CPU系

统，建成后
达到4.8P

GPU集群、
KNL集群，

建设完成后
达到3.8P

扩充CPU系

统，构建
A100 GPU集

群，总算力
达到7.7P



中心资源

930个计算节点、30个存储结点以及5台管理节点

类型 性能指标 理论峰值

CPU集群 25000个CPU核 1200万亿次/秒

GPU集群

135 个 V100 节点， 540 块
Tesla V100计算卡;
49 个 A100 节 点 ， 216 块
Nvidia A100计算卡

6000万亿次/秒

KNL集群
168个phi 7250节点，11424
个cpu核

500万亿次/秒

并行文件系统 8P存储空间

主
要
性
能
指
标

建设情况-资源



2019.6 GPU集群参评全球TOP500排名第297位建设情况-Top500



建设情况-校内算力网

解决资源共享与数据高速传输的问题



建设情况-AI算力

49个A100节点，216块 Nvidia A100计算卡, 67,392TFlops@FP16

2017-2018     V100

135个V100 节点，540块 Tesla V100计算卡, 67,500TFlops@FP16

2020-2022



目前部署了20台V100 GPU服务器，提

供大模型API服务，主要是代码补全、文

本生成、嵌入向量、重排序。其中代码补

全功能是科研人员最需要的大模型服务功

能。

计划增加2台华为昇腾910和1台H200服

务器。

同时与超算资源池打通，可灵活调度算

力。

建设情况-LLM基座



建设情况-对话补全



建设情况-代码助理



计算环境



计算环境-集群架构



武汉大学高性能计算平台文件系统被分为/home、 /project和/scratch三个分区：

1GB

/home

500GB

/project

3TB

/scratch

用户默认目录

长期保存

主要用于项目文件和运行作业。

在脚本中使 用“/project/系统
账号”引用该分区下的用户主
目录。

同时用户也可通过“/home/

系统账号/project”访问该分区。
该分区磁盘容量大，数据读写
快。

主要用于数据文件。

在脚本中使 用“/scratch/系统账
号”引用该分区下的用户主目录。

同时用户也可通过“/home/系统
账号/scratch”访问该分区。该分区
磁盘容量大。

数据存放区域

长期保存

数据存放区域

3个月定期清理

仅用于存储用户的环
境变量等信息。在 脚
本中使用“/home/系
统账号”引用该分区
下的用户主目录。

该分区的磁盘容量较
小。

所有登录服务节点和计算节点皆可以访问以上分区中的文件。

计算环境-存储



计算环境-集群软件

xCAT

集群管理/软件部署

Slurm

作业调度
Lustre

并行文件系统



计算环境-基础软件

操作系统：x86_64架构的64位CentOS 7.5 Linux

资源管理和作业调度：SLURM

文件系统：Lustre

编译器：Intel、PGI和GUN等C/C++、Fortran编译器

数值函数库：Intel MKL

容器环境：Singularity

并行环境：Intel MPI和Open MPI等，支持MPI并行程序；各节点内的CPU共享内存，节点内既支持分布式内存

的MPI并行方式，也支持共享内存的OpenMP并行方式；同时支持在节点内部共享内存，节点间分布式内存的混

合并行模式。



序号 学科 软件需求

1 数学 Matlab、Fdtd、LAMMPS

2 物理
VASP、nanodcal Quantum ATK、FDTDsolutions/Comsol、quantum espresso 、nanoTACD、LAMMPS、RESCU、
gromacs、Matlab、Python and related、wannier90、igor、castep、Gaussian

3 化学
Gaussian 09、bowtie、bowtie2、hisat2、samtools、bamtools、trim-galore、fastuniq、cufflinks、Material Studio、
COMSOL

4 生命科学 Blast2go、NGSQCTookit、Matlab、blast、fastqc、hista2、samtolls、 bwa、trinity、trimmomatic、rsem、sra-toolkit

5 药学 amber、dock6、rosetta

6 水利水电
comsol、ansys、abquse、Rtklib、GMT、OpenFOAM、FLOW3D、Fluent、Impulse、Mike 21、LIGGGHTS、
ABAQUS

7 动力机械
Matlab、openmpi、VMD、 LAMMPS、opencv3、COMSOL、VASP、Materials Studio、Intel Parallel Studio XE、
pwmat

8 测绘 Matlab、VS2013、Maple、Fortran、Gamma、Doris、pylith、geodynamic series、comsol、GAMIT

9 遥感 anaconda、fortran、Matlab、netcdf、WRF/WRF-CHEM、opac

10 卫星定位 Matlab、python、Julia、fortran、GMT

11 资源环境 JasPer、netcdf-pgi、mpich2、zlib、libpng、python、Latex、Matlab、ArcGIS、GDAL/OGR

12 土木建筑 Phonopy、VASP、LAMMPS、Materials studio、CP2K、Matlab

13 计算机 Matlab、Opencv、eigen、python、pytorch、tensorflow、pycharm、anaconda

14 工业科学 comsol、LAMMPS、OCTOPUS

计算环境-计算软件



计算环境-环境管理module

环境管理工具：module

• module avail：查看可用软件

• module load：加载软件环境

示例：module load anaconda/2.7

将anaconda/2.7加载到环境中。

• module list：显示用户已加载的编译器及库

• module unload：卸载软件环境

示例：module unload anaconda/2.7

将anaconda/2.7从用户环境中卸载。

• module help：帮助命令

• 注意：如果在脚本里使用软件环境，请将 module 命令加入到脚本中，需要放在软件命
令所在行的上面的行里。



计算环境-singularity容器

• 制作镜像（本地计算机）：

创建镜像：singularity build --sandbox ./ubuntu20_lammps docker://ubuntu:20.04

进入sandbox：singularity shell -w ./ubuntu20_lammps

镜像内安装软件：

apt install openmpi-bin openmpi-doc libopenmpi-dev –y

cd lammps

./configure --prefix=/opt/software/lammps --enable-shared --enable-static --
enable-fma

make -j && make install

验证软件：mpirun --allow-run-as-root -np 2 --mca btl ^openib lmp_g++_openmpi -in 
in.lj

退出容器，在宿主机中验证：singularity exec ./ubuntu20_lammps mpirun --allow-run-as-
root -np 2 --mca btl ^openib lmp_g++_openmpi -in in.lj

生成singularity镜像：singularity build ubuntu20_lammps.sif ./ubuntu20_lammps



计算环境-singularity容器

新建作业脚本 myjob.sbatch

#!/bin/bash

#SBATCH --partition=hpxg

#SBATCH --nodes=1

#SBATCH --ntasks-per-node=2

#SBATCH --time=1:00:00

# 加载超算平台预安装的 singularity

module load singularity/3.2.0 

# 测试in.lj算例

singularity exec ubuntu20_lammps.sif mpirun -np 2 --mca btl ^openib lmp_g++_openmpi -in in.lj

提交作业

sbatch myjob.sbatch



计算环境-交互式工具jupyterhub



运行情况



运行情况-系统管理



运行情况-Linpack测试



运行情况-计算测试



运行情况-存储FIO测试



运行情况-用户培训

面向全校师生多次开展交流及培训活动。

通过组织这些活动，超算中心更充分了解了

我校广大师生的超算使用需求，同时也推广

了超算文化和超算认知度。



运行情况-用户手册



水电学院, 13%

物理学院, 12%

测绘学院, 9%

动机学院, 9%

测绘遥感国重, 7%计算机学院, 6%

电信学院, 4%

数统学院, 4%

生科院, 4%

土建学院, 3%

遥感学院, 3%

电气学院, 3%

化学学院, 3%

校外(测试)用户, 3%

网安学院, 3%

GNSS中心, 2%
资环学院, 2%

工科院, 1%
信管院, 1%医学部, 1%经管院, 1%弘毅学堂, 1%南极中心, 1%印包系, 1%高研院, 1%信息中心, 0%哲学院, 0%质量院, 0%城市学院, 0%社会学系, 0%法学院, 0%淤泥中心, 0%教科院, 0%艺术学院, 0%

用户总数：6889  其中，教工908，学生5981

SCI-1：47%

SCI-2：41%

SCI-3/4及核心：12%

2024年支持SCI论文357篇

SCI-1 SCI-2 SCI-3/4及核心

运行情况-用户情况



运行情况-作业情况

超算中心2024年主要单位使用情况表（前10合计80%左右）



运行情况-产出

超算中心计算时间/科研项目/论文支持情况表



氢气透过性计算(Nature 579, 229 (2020) )(袁声军组提供)

科研支持



超长石墨烯纳米条带生长机制(Nature volume 628, pages758–764 (2024))(欧阳稳根组提供)

科研产出



碳纳米管制备计算(Science Vol 384, Issue 6702(2024))(高恩来组提供)

科研产出



一点体会



一点体会

如何开始

学校统筹
大科研团队入手

如何建设

网络：全线速/局部线速
集群构建：分批构建/集中构建
平台选择：CPU/GPU/智算

国产平台

CPU：arm/c86
GPU：*pu



超算中心和高性能计算已成为学校
教学、科研、人才引进的重要平台


