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• 为什么要建？

• 系统架构及功能

• 运行数据

• 未来展望



功耗墙和并行计算

功耗问题

多核技术

多核技术

依靠主频加速
应用的“免费
午餐”时代结

束

并行化及
并行化优
化显得尤
为重要



人工智能的发展历史

基于并行计算技术的发展，深度学习处于
爆发的临界点



HPC与AI的融合
HPC应用服务平台

• 面向用户提供可视化科研实验应用服务

• 面向用户提供数据管理服务

HPC实训和实验环境

• 提供体系化的基础知识

• 为新手提供实验环境，避免与科研实验环境冲突

HPC运行环境和工具

• 编译环境、并行环境、数学库

• 调度系统

HPC基础云平台

• 基于物理机实现自动化资源供给

• 平台使用情况运维和管理

HPC硬件平台

• 计算服务：CPU/GPU

• 存储服务：磁盘阵列/文件系统

AI应用服务平台

• 面向用户提供可视化科研实验应用服务

• 面向用户提供数据管理服务

AI实训和实验环境

• 提供体系化的基础知识

• 为新手提供实验环境，避免与科研实验环境冲突

深度学习框架

• Tensorflow、Caffe等深度学习框架和相关工具库

AI运行环境和工具

• 编译环境、并行环境、数学库

• 调度系统

AI基础云平台

• 基于物理机或容器实现自动化资源供给

• 平台使用情况运维和管理

AI硬件平台

• 计算服务：CPU/GPU

• 存储服务：磁盘阵列/文件系统



中国科学技术大学简介

隶属于中国科学院

首批世界一流大学和一流学科（双一
流）建设高校

首批“985工程”C9高校之一
首批“211工程”高校之一

唯一参与国家知识创新工程的高校

国家实验室或研究中心：2个

其他国家级科研机构：10个

国家重点科技基础设施：4个

院省部级重点科研机构：55个

国家理科基础科学研究和教学人才培养
基地：6个

国家生命科学与技术人才培养基地：1个

一级学科国家重点学科：8个

二级学科国家重点学科：4个

国家重点培育学科：2个

安徽省一级重点学科：18个

中国科学院和中国工程院院士：55人

发展中国家科学院院士：17人

国家万人计划领军人才：30人
青年拔尖人才：13人

国家杰出青年科学基金获得者：115人
优秀青年科学基金获得者：108人
教育部长江学者（含青年）：51人

国家级教学名师：7人

以前沿科学和高新技术为主的综合性全国重点大学



中国科大超级计算中心简介
2002年底，学校决定建设第五公共服务平台，即科学计算平台（超级计算平台），2003年10月初步建成

学校六大公共实验中心之一，挂靠网络信息中心

本着推动科学计算、促进人才培养的建设方针

•面向校内所有有高性能计算需求的科研院系、实验室、教师、学生提供高性能计算服务

•建有“研究生超级计算实验训练中心”培训超级计算相关人才

•建有苏州分中心提供基于寒武纪智能芯片的超级计算资源等

积极对外合作

•中国国家网格（CNGrid）合肥中心（2005年）和中国国家网格(CNGrid)合肥运行中心（2016年）

•中国科学院超级计算环境和GPU分中心（2010年）和合肥中心（中科大）（2014年）

•国家超级计算天津中心中科大分中心（2012年）

•中国教育与科研网格项目（ChinaGrid）中科大子节点（2013年）

•超级计算创新联盟理事单位（2014年）

•安徽省高校科研协作高性能计算公共平台（2014年）：对安徽省教育和科研计算机网高校用户提供高性能计算服务

•与合肥微尺度物质科学国家研究中心材料基因团队共建高通量量子材料基因库计算平台（2016年）

超算系统

•运行中：TC4600百万亿次超级计算系统：2600万元，508个计算节点，总理论计算能力648.53万亿次/秒，其中CPU：487.49万亿次/
秒，GPU：139.76万亿次/秒、MIC：21.28万亿次/秒

•建设中：支持海量数据处理的高IO性能计算模拟系统，5000万元，国内高校最大单套系统，748个计算节点：29520颗Intel Xeon Scale 
6248 CPU核心、 20块NVIDIA Tesla V100 GPU卡、 960颗华为海思Hi1620 CPU核心，理论峰值：CPU：2.3PFlops，GPU：0.14PFlops



超算用户
国家同步辐射实验室

合肥微尺度物质科学国家研究中心

量子信息与量子科技前沿协同创新中心

类脑智能技术及应用国家工程实验室

稳态强磁场科学中心

高能量密度物理联合实验室

国家高性能计算中心(合肥)

核电子学国家重点实验室（联合）

热安全技术国家地方联合工程研究中心

大尺度火灾国际联合研究中心

火灾科学国家重点实验室

中国科学院合肥大科学中心

中国科学院量子信息与量子科技创新研究院

中国科学院星系宇宙学重点实验室（联合）

覆盖所有学院和主要实验室的教师和学生，
目前有806个系统账户（含校外用户40个）



用户成果产出与积分奖励

论文目录：http://scc.ustc.edu.cn/zclw/

超算中心支持用户取得了丰硕的成果（不完全统计）

自2004年到2018年，支持发表致谢论文1171篇，其中Nature及其子刊、PRL与JACS三
类顶级期刊59篇，2019年已支持发表2篇Science/Nature正刊论文、3篇子刊论文

•支持的高质量论文数量多，且分布广泛，支持的约20篇Nature/Science系列论文来自十多个课题组

•发表论文的计算领域主要集中在原子分子材料计算领域，包括2018与2019年的全部顶级论文

2018年支持了96项科研项目，总经费1.76亿元，产出227篇论文，一区、二区文章占
比分别为35%、40%

2018年奖励1491积分（1积分奖励免费机时1万CPU核时）

•化学与材料学院891积分，60%

•物理学院297积分，20%

•合肥微尺度物质科学国家研究中心88分，6%

•物理化学类占比86%。

2019年，超过40%校新闻首页报道的重大科研成果由中心支持



用户缺乏Linux等基础

超算用户Linux
基础有待提高

• 怎么建立目
录

• 怎么查看文
件内容

• 内存不够，
能否扩200G
内存

编译环境不熟
悉

• 怎么编译

• 编译出错怎
么办

作业调度系统
不熟悉

• 如何提交作
业

• 如何查看作
业

计算机教学

• C、算法等教
学

专业软件教学

• Materials 
Studio



技术支持与培训服务
封装编译运行环境、用户应用等，方便用户使用

详尽的文档

• 用户手册：17种；技术文章：19种；常见问题

用户培训

• 研究生超级计算实验训练中心

• 培训讲座：自己主办（17种），邀请校外专家等

邮件、电话、QQ即时通讯

• QQ用户群：面向普通用户，及时提供技术支持，969人

• QQ运维群：面向用户自建超算的维护人员，帮其提高运维水平，45人，来自
20多个实验室

• QQ托管群：为托管用户服务

主动服务

• 监控用户作业，发现问题，主动处理

与外力合作提高运维及用户服务技术水平



人才需求

人才培养

C++工程
师 大数据

工程师

Linux运
维工程
师

JAVA工
程师

PHP工程
师

机器学
习工程
师

HPC应用
开发工程

师

Web前端
工程师

Linux开
发工程
师

Nodejs
工程师

数据库
开发工
程师

Python
工程师

Linux基础

VIM编辑

Git管理

网络基础

MySQL基础

MongoDB基础

Redis基础

SDN基础

Linux服务

VPN管理

Shell基础

Python基础

Linux防火墙

Linux系统监控

ELK分布式分
析系统

Linux Web运维



• 为什么要建？

• 系统架构及功能

• 运行数据

• 未来展望



实训实验平台的建设

基础设施 实训实验平台 学习内容

基于云平台的实验环境，
支持学生的学习和实验，
按需自动调度的全自动化
管理智能平台。

选择具备有一定计算能力
的高密度基础设施，在满
足AI/HPC实训需求的同

时，考虑教师授课需求，
支持计算相关方向的教
学。

高密度的基础设施 灵活的实训平台 定制化的学习内容

围绕学生阶段特点，建立
多种内容的知识体系、学
习路径，提供有针对性、
理论实践相结合的学习内
容。



系统架构

基础云平台（支持灵活的资源分配）

TensorFlow

工具 数据

语音数据训练集

手写数字训练集

Python基础 Linux基础 编译环境图像识别 语音识别

学员门户

典型实训内容

平台层

工具层

内容层

交互层

Caffe Numpy

教师门户 管理员门户

量化计算 生物计算

OpenCV

OpenMP

表情识别训练集

HPC行业应用数据

诗歌文本训练集

大数据处理 数据标注

业务层

平台业务能力

自助实训 实训辅助

自动连接管理 智能资源调度

自主试验

资源审批

实训环境预约

业务扩容

用户管理

实训课程开发

平台数据分析

实例管控

Intel MKL Intel MKL 并行优化数据

调度系统 C/C++基础

系统优化 分布式数据库 系统运维







容器工作流程和架构

架构工作流程



编排工具

比较项目 Kubernetes Swarm Mode Mesos+Marathon

来源 Google Docker原生 Apache mesos

开发语言 Go Go C++/Scala

生产经验 ★ 暂无 ★★

学习成本 ★★★ ★ ★★

运维成本 ★★ ★ ★★★

社区活跃度 ★★★ ★ ★

适用场景
对外服务，或者需要提供高可

靠服务的场景
对内使用，当作私有云来使用，
或者对容器的可靠性要求不高

大型生产环境，团队有足够
的Linux分布式经验



硬件支撑环境

采用高密度，众核平台 芯片内置内存



软件平台

深度学习代码配置

运行代码框架

软件环境配置

GPU环境配置GPU

系统环境配置

训练集&测试集

计算资源
存储资源

系统资源调度

按需分配与供给

环境免设置，免配置

软件实训环境，免配置

内置实训数据

实训 实验 集中授课

CentOS 7 + Docker



软件平台

自动申请、自
动分配、免配
置、聚焦于内

容学习

实例练习，从
理论到代码融

会贯通

教学、实训一
体化：边学边

练

分时共享、自
动回收、免管

理



HPC基础和实训内容

Linux基础

• Linux简介

• 系统运行

• 文件和目录

• 进程

• 工具

• Shell

• VI/Emacs

• 推荐软件

作业调度系统

• LSF简介

• 超算中心配置

• LSF使用

• PBS简介

• PBS使用

• Slurm简介

• Slurm使用

编译器

• Intel C/C++

• Intel Fortran

• PGI C/C++

• PGI Fortran

• GNU C/C++

• GNU Fortran

数学库

• Intel MKL

• ACML

• IMSL

• NetLib

• GotoBLAS

• ATLAS

并行环境

• Intel MPI

• Open MPI

• 应用性能优化



AI基础和实训内容



系统部署情况

待扩展 train30

整体包含2040个物理CPU核

域名
• http://training.ustc.edu.cn

• http://training.ah.edu.cn



学员视角
功能 价值

查看、参加、管理
自助实训

随老师的课程讲解，巩固基础知识，完成理论练习，根据需求主动或被动
释放环境，以节省系统资源

学员技能能力
分析图谱

根据实训的情况，推测学员擅长的技能和薄弱的环节

实训指南系统
进行理论提醒与辅导，代码提示，并能够设定教学中待学员解答的问题，
帮助学员消化理解理论知识，同时帮助学员更便捷的使用系统环境

按需申请实验环境
在完成理论学习后可以按照自己创意尝试应用理论知识，系统提供友善的
界面和环境

可申请并使用集群
级环境和GPU环境

让学员可以完成大型集群的实训课程与试验以及GPU环境与试验

参加特定课程 参加一次预定好的课程，避免上课时没有环境

环境操作界面
可以编辑保存代码，从环境中下载文件或上传文件，支持多文件编辑。
命令行支持复制粘贴
环境状态查看……

完整的深度学习
实训课程

系统为学员提供完整的深度学习知识体系所必须的实训课程，这些课程简
化了程序的结构和实现的复杂度，主要是让学员完成理论和技术的学习。

深度学习知识地图 学员可以浏览地图从宏观上理解自身技能的欠缺和下一步要学习的知识点



教师视角
功能 价值

自定义课程 可以根据需要优化已有课程和自己定义新的课程

自定义环境
可以为自己的课程定义复杂的环境设置，预装软件
和上载数据，当学员上课时会使用教师定义的一致
环境

导入已有环境
可以根据自己课程的需求导入厂商提供的环境安装
包，让学员使用教师指定的一致环境

编写实训教学指南
可以编辑图文教学指南，并利用系统丰富的提示、
引导功能构建生动的全新实训课程

预约上课资源
可以提前预约一次上课时要使用的环境资源，避免
上课时学员众多而找不到实训环境

教学数据统计
可以查看教学平台中的教学统计数据，针对性的加
强课程内容或作为教学汇报数据

创建集群级、GPU
等复杂教学环境

可以创建复杂环境完成全新课程的设计



管理员视角

功能 价值

自动化管理学院
现有设备

纳管设备，并在系统中设定设备用途，之后系统便会按照规划
用途自主管理环境的使用。

管理系统内实例
管理员可以管理和操作系统内所有实例的生命周期，对异常实
例进行处理

集中管理审批申
请

可以集中管理学员使用环境的申请，提升学院学习和实验环境
的利用率

人员与组织结构
管理

规划和管理系统内的人员和组织结构

数据统计与分析
管理员可查看系统资源、实训课程的利用情况，识别资源瓶颈，
统计系统活跃情况，为扩容提供数据依据



使用案例：深度学习算法学习



使用案例：Materials Studio实验

实训环境

•配置16核、10G内存

•所有环境完全相同

实验环境

•最大64核、64GB内存

•最大使用30天

•性能超过Xeon 6142



使用案例：HPC使用培训



• 为什么要建？

• 系统架构及功能

• 运行数据

• 未来展望



用户单位统计

未知, 112, 48%

化学与材料科学学院, 44, 19%

物理学院, 21, 9%

网络信息中心, 14, 6%

工程科学学院, 10, 4%

少年班学院, 8, 3%

合肥微尺度物质科学国家研究中心, 
7, 3%

信息科学技术学院, 5, 2%

中国科学院金属研究所, 2, 1%

生命科学学院, 2, 1%

合肥物质研究院, 2, 1%

MBA中心, 1, 0%
项目管理教育中心, 1, 0%数学科学学院, 1, 0%

国家同步辐射实验室, 1, 0%

计算机科学与技术系, 1, 0%

人文与社会科学学院, 1, 0%

纳米技术与纳米仿生学院(苏州纳米

所), 1, 0%

其他, 18, 8%



自助实训统计
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自助实训用户使用量（>50小时）
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支持了Materials Studio材料科学软件教学活动，其环境占据了主要部分

自助实验环境统计

Materials Studio-2018, 436680, 91%

Tensorflow-1.13.1, 20304, 4%

Gaussian-16, 11496, 2%
Jupyterhub-0.9.4, 4824, 1%

Pytorch-1.0.1, 2904, 1%

Ubuntu-16.04, 2880, 1%

Caffe2-snapshot, 1440, 0%

Python-3.8, 1128, 0%

OpenSUSE-42.3, 72, 0%PaddlePaddle-1.3.0, 24, 0%其他, 8448, 2%

实验环境时长（小时）统计

Materials Studio-2018

Tensorflow-1.13.1

Gaussian-16

Jupyterhub-0.9.4

Pytorch-1.0.1

Ubuntu-16.04

Caffe2-snapshot

Python-3.8

OpenSUSE-42.3

PaddlePaddle-1.3.0



0

2000

4000

6000

8000

10000

12000

14000

16000

18000

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27

使
用

时
长

（
小

时
）

用户自助实验时长（>1000小时）

自助实验用户使用量统计

某人



• 为什么要建？

• 系统架构及功能

• 运行数据

• 未来展望



镜像可视化构建

便捷的所见即所得打包过程

• 保持技术人员原有使用习惯，不需要学习任何容器镜像构建概念，

全程可视化,所见即所得构建方式。

• 完整编排能力，可在平台上构建复杂集群级应用系统，兼顾AI应用

支持GPU容器构建。

• 构建、发布、使用 全生命周期支持，不改变任何工作习惯。

• 用户就像在传统集群上开发、配置一样，操作后直接形成镜像。

全程可视化,所见即所得构建,无须专业知识，只需一键保存

Dockerfile编辑 可见层 只读层

容器内权限

环境作用域

容器内挂载容器安全

网络配置 端口穿透

访问控制

VS



支持更多场景

镜像

集群应用

单机应用

流处理应用

批处理应用

服务类应用

开发、调试、编辑
产生应用镜像

配置、编排
组合、集成
完成应用打包

研发人员、科研人员

研发、调试、调优
计算、培训、实验环境

公共服务、应用服务、数据服务
服务类生产环境

自动化、流程化、批处理
计算类生产环境

生产用户

使用发布

发布

发布

生产 使用传播



优化使用体验



数据共享机制



应用流程化支持



谢谢！
中国科大超级计算中心

http://scc.ustc.edu.cn


