
地球系统数值模拟装置使用培训



课程内容

01 • 装置整体情况介绍

02 • 装置系统环境的使用

03 • 装置调度系统的使用

04 • 常见问题说明



装置总体介绍

总体：

根据地球系统科学数值模拟对计算、数据处理、存储、可视化计算的需求，建设峰值计算能力超

过15PFLOPS、存储容量超过80PB的高性能计算机系统，用于研究与地球科学系统数值模拟相适应的

系统架构、耦合计算等关键技术，以及开发地球模式气候模拟等数值模拟的并行软件、研究全球气候

变化的公共计算平台。

内容：

Ø 模式计算分系统承担地球系统模式的计算任务，拥有海量计算资源，提供强大的计算能力。

Ø 网络交换分系统负责计算过程当中的高速数据通信，同时提供系统管理通路和网络安全防护。

Ø 数据存储分系统存储各种数据，为所有数据提供可持续、高速访问的全局空间。

Ø 支撑管理分系统包含硬件和软件，提供模式开发和系统的运行必要的软硬件支撑。

Ø 基础设施分系统为整个大装置的运行提供必要的制冷和配电解决方案。



模式计算分系统

模式计算分系统峰值计算能力15PFlops，达到20万核，主要承担地球系统

模式的计算任务，拥有海量计算资源，提供强大的计算能力。本系统总体上采用可

动态重构的分区式机群系统来应对地球系统模式的不同计算需求，各分区既可独立

使用，分别支持不同应用，又可以实现高效耦合，协同完成复杂模式计算。
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H620-G30 CX52-D40-LP刀片

通用计算节点
256G内存，1360台
512G内存，120台
1024G内存，120台

专用加速计算节点
2CPU+2DCU，1160台

128G内存

一期计算节点
256G内存，600台

CX52-G40-LP刀片

Ø 模拟器系统共包含3360个计算节点，可提供数 215040个CPU核心，2320块DCU加速卡



基础设施软硬件
布局图

地球系统数值模拟装置



预装软件列表
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集群登录
步骤1： 安装模拟器专用vpn客户端
u VPN 客户端下载地址：
Ø http://www.leagsoft.com/doc/article/103107.html（Linux系统推荐）

u SSL VPN 连接服务器地址：
Ø 大气所北郊园区：

网关地址： 103.165.83.237 
Port： 47240

Ø 其他所/教育网/电信/联通/移动等：
网关地址： cstnet.vpn.earthlab.iap.ac.cn
Port： 47240

http://www.leagsoft.com/doc/article/103107.html


集群登录
步骤2： 访问地球系统数值模拟装置在线平台
地址：https://earthlab-ac.iap.ac.cn



地球系统数值模拟装置在线平台



地球系统数值模拟装置在线平台



地球系统数值模拟装置在线平台



地球系统数值模拟装置在线平台



地球系统数值模拟装置在线平台



地球系统数值模拟装置在线平台



存储资源介绍
步骤2： 访问地球系统数值模拟装置在线平台

用户登录后：

家目录在 /public/home/xxxx    （500G空间配额 SSD分区）

数据目录 /data1/xxxx    （20TB空间配额 非SSD分区）

※ 存储空间也是一种计算资源，而且总容量是有限的，建议培养良好的使用习惯，定期清理无
用或无效数据，不要把存储空间当成廉价的存储或网盘使用

※ 重要数据建议自行进行异地备份，对数据做删除等有风险操作前，建议先进行小范围验证再
批量操作



计算资源介绍

队列名称 单节点配置 最大运行作业 最大运行时间 队列节点配置

cpu_single 64C 256GB mem 10 3天（72小时） CPU 串行计算节点
单个作业 多使用 1 个节点，64 核心

cpu_parallel 64C 256GB mem 10 30天（720小时） CPU 并行计算节点
单个作业 少使用 2 个节点，120核心

dcu 64C 128GB mem 2DCU 10 30天（720小时） DCU加速节点，也可用于CPU计算
单作业资源不做限制

bigmem 64C 512GB – 1024GB 5 15天（360小时） 大内存节点 适用于内存占用 较高的程
序，但作业资源不做限制

matlab 64C 512GB 5 1天（24小时） 包含1个大内存节点，matlab专用队列

debug 64C 256GB 1 1小时 程序调试专用节点

※ 计算队列与资源限制会随运营策略进行调整



密码重置与修改
地球系统数值模拟装置在线平台账号与计算集群系统账号密码不一致

在线平台账号密码支持自助修改与找回

计算集群系统账号仅支持自住修改不支持找回
自助修改可以在命令行（ E-shell ）使用passwd命令

如果忘记计算集群系统密码可发送邮件到支持邮箱由管理员进行重置



软件环境加载

环境变量

（environment variable）
是用来存储有关shell会话和工作环境
的信息的一种特性

这项特性允许你在内存中存储数据
以便程序或shell中运行的脚本能够轻
松访问到它们。这也是存储持久数据
的一种简便方法。

✽ 系统环境变量名一般都采用大写表示
✽ 用户自定义的变量建议都用小写避免与系统环境变量
重名导致的问题

TIPS



软件环境加载

灵活的加载并使用环境变量

方法1、source 环境变量脚本



软件环境加载

灵活的加载并使用环境变量

方法1、source 环境变量脚本

同一环境变量可以多次加载，不会对有冲突的环境变量进行检查

仅支持单一shell



软件环境加载

灵活的加载并使用环境变量

方法2、使用module命令控制环境变量



软件环境加载

灵活的使用加载环境变量

方法2、使用module命令控制环境变量

查看当前可用的modulefile
命令：module av or module avail

装置中预安装软件的modulefile路径
/public/software/modules



软件环境加载

灵活的加载并使用环境变量

方法2、使用module命令控制环境变量

module既支持bash也支持csh

加载需要的modulefile
命令：module add or module load

module会根据modulefile文件的conflict字段对冲突的环境进行控制



软件环境加载

灵活的加载并使用环境变量

方法2、使用module命令控制环境变量

查看当前已经加载的modulefile
命令：module li or module list



软件环境加载

灵活的加载并使用环境变量

方法2、使用module命令控制环境变量

删除所有已经加载的modulefile
命令: module purge

删除当前已经加载的modulefile
命令：module rm or module unload 删除某一个或多个modulefile



软件环境加载

灵活的加载并使用环境变量

方法2、使用module命令控制环境变量

替换当前已经加载的modulefile
命令：module swap

某些版本中使用module swap 要求加载的modulefile的路径必须完全一样，否则会报错



软件环境加载

灵活的加载并使用环境变量

方法2、使用module命令控制环境变量

编写自己的modulefile

添加自定义的MODULEPATH
export MODULEPATH=[YOUR_NEW_MODULEPATH]:$MODULEPATH
或者

module use YOUR_NEW_MODULEPATH
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命令分类 命令 功能介绍

作业提交和控制

sbatch 提交脚本排队执行，批处理模式。
salloc 创建资源申请并启动shell用于运行作业，交互模式

srun 创建资源申请并启动作业（通常是MPI作业）

scancel 取消作业或作业步。

系统状态

sinfo 查看节点和分区的状态。
squeue 查看作业和作业步的状态。
scontrol 查看或更新各种对象（如集群、分区、作业、等）

的状态。

调度系统命令介绍



查询信息-sinfo
示例1: 默认格式查看分区的状态信息
sinfo

示例2: 长格式查看分区的状态信息（--long / -l）
sinfo -l



查询作业 squeue
squeue:查询排队和运行状态的作业

参数 解释

-j, --job=job(s) 已逗号分隔指定显示的jobid，默认显示全部

-n, --name=job_name(s) 逗号分隔指定的作业名称

-o, --format=format 指定显示的信息

-p, --partition=partition(s) 逗号分隔指定队列中的作业



查询资源-scontrol show 

查看状态和配置命令
scontrol show <COMMAND> 
COMMAND 解释
job 显示作业信息
node 显示节点信息
partition 显示队列信息



SLURM-提交作业

srun sallocsbatch

交互式作业提交 批处理作业提交 节点资源获取



SLURM-提交作业参数
参数 参数解释
-J 或者 --job-name 指定作业名称
-p或者 --partition 指定队列资源
-N或者 --nodes=<number> 指定节点数量

-n或者 --ntasks=<number> 指定处理器数量

--ntask-per-node=<number> 指定每节点任务数，模拟器环境 大为64

--cpus-per-task=<number> 指定每任务CPU核心数对应多线程场景，可能需配合OMP_NUM_THREADS变量

--mem=xx 预留申请内存容量，单位MB、GB

--gres=dcu:<number> 申请DCU卡数，模拟器环境 大为2

-w或者 --nodelist=<node name list> 指定申请的节点，格式可以为node1，node2 或者node[1-10]

-x或者 --exclude=<node name list> 排除指定的节点，格式可以为node1，node2 或者node[1-10]

-o或者 --output=<filename pattern> 指定stdout的输出文件。如果指定的文件已经存在，它将被覆盖。

-e或者 --error=<filename pattern> 指定stderr的输出文件。如果指定的文件已经存在，它将被覆盖。

-t或者 --time=DD-HH:MM 指定作业运行时间，例如7-08:00代表7天8小时

--exclusive 设置节点独占



SLURM-srun

例：提交请求2个节点的并且指定作业的名称为job1

srun -N 2  -J  job1  sleep 10

提交命令 申请节点数 作业名称 运行命令



SLURM-sbatch
[earthlab@login01 ~]$ sbatch sleep.job //sbatch只接收脚本
Submitted batch job 19

[earthlab@login01 ~]$ cat sleep.job //脚本格式示例
#!/bin/bash
#SBATCH -J sleep                  //指定作业名
#SBATCH -p debug               //指定队列
#SBATCH --time=1                //指定运行时间（分钟）
#SBATCH -N 2                        //请求节点数
#SBATCH -n 2                         //请求核心数
#SBATCH -o logs/%j.sleep //标准输出文件
#SBATCH -e logs/%j.sleep //错误输出文件

echo ${SLURM_JOB_NODELIST}    //作业占用节点列表
echo  start on $(date)                     //开始时间
sleep 100                                           //执行命令
echo end on $(date)                        //结束时间



SLURM-salloc

1、提交任务
2、分配资源并生成jobid

3、登录分配节点执行任务

4、任务执行完成退出并回收资源



SLURM-查询作业sacct

参数 解释

-E, --endtime=end_time

查询在指定时间之前，任何状态的作业.如果通过-s参数指定状态则
返回在此时间之前的指定状态的作业，有效格式为：
HH:MM[:SS] [AM|PM]
MMDD[YY] or MM/DD[/YY] or MM.DD[.YY]
MM/DD[/YY]-HH:MM[:SS]
YYYY-MM-DD[THH:MM[:SS]]

-S, --starttime= starttime 在指定时间后，任何状态的作业

-T, --truncate 如果一个job在 --starttime之前开始运行，开始时间将被截断为 --
starttime，同样的作业结束时间 = --endtime

-o, --format 指定显示字段以逗号分隔



SLURM-命令sacct示例



作业脚本示例
CPU：
/public/software/run.slurm-serial        基于Intel编译器串行脚本示例

/public/software/run.slurm-intelmpi   基于Intel编译器+intelmpi环境示例

/public/software/run.slurm-hpcx         基于intel编译器+hpcx（mpi）环境示例

/public/software/run.slurm-openmp   基于Intel+intelmpi+openmp使用场景的示例

DCU：
/public/software/run.slurm-DCU         加速器使用脚本参考，绑定部分与single_process.sh使用

/public/software/single_process.sh     加速器卡绑定文件参考

脚本中的module 环境需要根据自己编译时依赖的软件环境保持一致



作业脚本示例1—通用作业脚本 IntelMPI
指定作业名称
指定作业队列
指定作业申请的资源，包括节点数、进程数等
指定作业输出日志
设定申请节点独占
设定作业运行时间

加载或设置作业所需的环境变量

生成节点列表
作业执行语句



作业脚本示例2—通用作业脚本 OpenMPI

指定作业名称
指定作业队列
指定作业申请的资源，包括节点数、进程数等
指定作业输出日志
设定申请节点独占
设定作业运行时间

加载或设置作业所需的环境变量

作业执行语句



作业脚本示例3—串行作业脚本
指定作业名称
指定作业队列
指定作业申请的资源，包括节点数、进程数等
指定作业输出日志
设定作业运行时间

加载或设置作业所需的环境变量

对于串行作业，可以在脚本中只用srun执行任务也
可以直接运行可执行程序



作业脚本示例4—MPI/OpenMP作业脚本
指定作业名称
指定作业队列
指定作业申请的资源，包括节点数、进程数等
指定作业输出日志
设定申请节点独占
设定作业运行时间

通过OMP_NUM_THREADS变量设置单个进程发起的线程数
通常情况这个值应该与cpus--per-task相同
在模拟器环境中 ntask-per-node * cpus-per-task 最大不超过64

加载或设置作业所需的环境变量

生成节点列表
作业执行语句



作业脚本示例5—作业依赖关联
提交作业时可以指定作业之间的依赖关系，

通过各种逻辑关系的设置来完成一个复杂

的业务处理流程。

常用的逻辑关系包括：

after（依赖作业开始运行时）
afterok（依赖作业正常结束时）
afterany（依赖作业均完成）
afternotok（依赖作业非正常结束）

如例所示：

提交A、B、C三个作业，其依赖关系为：
B作业需要在A作业正常结束后才能运行，
C作业需要在作业B正常完成后开始
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常见问题

问题：如何反馈需求及问题？

u 依托地模装置工作中遇到的使用问题或技术问题，可发送技术交流台账到支持邮箱：
earthlab-techsupport@mail.iap.ac.cn

u 邮箱中须写明装置账号和联系方式及具体的问题描述

u 若涉及资源调整或其他运营类问题需装置办审批通过后方可支持

u 若涉及作业类问题，请提供以下详细信息：

Ø 问题描述，提供具体的报错信息或截图
Ø 作业ID及作业工作路径（需包含作业运行脚本及作业日志）



常见问题

问题：
用户A需要把自己家目录下的某个文件或者某个目录共享给用户B
为了方便他把自己家目录的权限设置成了777
设置完成后，用户A突然发现自己提交的作业无法正常运算了

原因是用户家目录过于开放的权限使得SSH无密码访问失效了
因为SSH使用秘钥的过程中会检查秘钥文件和上级目录的权限，如果权限过于开放，SSH协议会
判断存在不安全的行为，导致秘钥认证失败

如果需要共享部分数据，可以将目录权限设置为755



常见问题

问题：是否可以在登录节点运行作业？

u 大装置是一个公共环境，登录节点是公共使用资源，严禁在登录节点运行任何高负载、高消耗的
任务

问题：如何传输数据？

u 少量数据推荐使用sftp工具（例如xftp、filezilla等）或rsync等支持断点续传的工具进行传输
u 大量数据如无法通过服务器直接传输，请提供移动硬盘等存储介质进行拷贝，如有此类需求请提

前发数据台账到支持邮箱并提供以下信息：

Ø 联系方式 （手机或电话）
Ø 大装置系统账号（集群登录账号，非VPN账号）
Ø 存储介质类型 （如服务器硬盘、移动硬盘、NAS设备等）
Ø 运维工程师评估后，会跟您进行联系



常见问题
问题：数据拷贝速度慢？

u 数据拷贝的速度是一个综合所有因素的
复杂结果，可能取决于以下多个方面：

Ø 网络
Ø 存储介质类型与性能
Ø 大装置存储的负载
Ø 传输协议的特性
Ø 传输工具的性能
Ø 传输文件的类型（文件数多少）
Ø 传输两端的系统性能与负载
Ø …

Ø 拷贝数据尽可能精简（减少无用数据传输）
Ø 使用支持断点续传的工具，启用多进程传输
Ø 文件数较多目录先进行打包
Ø 大量数据直接使用单独介质进行拷贝

u 建议如下：



常见问题

问题：模拟器上如何安装软件？

u 模拟器上提供了常用的编译器和部分数学库，可以使用module av命令进行查看
u 如果没有您需要的软件或数学库，可以自行在家目录编译安装
u 如果需要安装支持，请发技术台账到支持邮箱，安装支持要求如下：

Ø 提供软件的安装介质
Ø 提供软件的官网地址与安装手册或文档
Ø 商业软件请提供可用的正式授权

问题：其他集群的软件直接拷贝能否使用？

u 异构操作系统软件不可混用
u 原则上操作系统与软件环境（依赖其他软件）差别不大的情况下可以使用，需要实际测试
u 建议在大装置环境上重新进行编译



常见问题

问题：计算任务是不是使用的节点或核心数越多计算就越快？

u 能够发挥装置计算能力的作业是扩展性好的作业
u 并行计算的效率取决于程序和算例本身的扩展性
u 需要通过实际测试与调试找到针对作业本身 合适的规模
u 建议提交作业时每节点预留2个核心用于系统自身服务开销

问题：使用调度系统提交作业是否直接可以并行计算？

u 调度系统仅负责分配计算资源并不直接参与任务计算的过程
u 是否可以并行计算取决于程序本身




