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[bookmark: _Toc27466][bookmark: _Toc24934][bookmark: _Toc10050]集群系统硬件架构和软件配置
南京大学液冷集群，包含363台ThinkSystem SD650 V3型号冷板式液冷高密服务器。整套集群共360台计算节点，23040个CPU核。
配置两套存储系统，存储系统一为Changhong VSP3800存储，可用容量 2.9 PB。读写性能≥20GB/s；存储系统二为Lenovo DSS-G100全闪存高速并行存储，由10台Lenovo ThinkSystem SR650V3 机架式服务器构成，裸容量为1.8P的NVMe硬盘存储组成。分布式存储系统可用容量839TB，读写带宽300GB/s；并行文件系统采用Spectrum Scale(原GPFS)，作业调度系统使用Spectrum LSF。
1.1 [bookmark: _Toc23148][bookmark: _Toc14592][bookmark: _Toc11733][bookmark: _Toc16483]硬件架构
1.1.1 节点命名规则
根据用户系统内各节点角色划分为：
(1) 登录节点3台
whale361 （202.119.37.201）
whale362 （202.119.37.202）
whale363 (58.213.64.36)
(2) 计算节点360台
whale001 whale002 … whale359 whale360
(3) 并行存储节点
存储系统一为Changhong VSP3800存储，裸容量 4.1 PB。
对应目录：/share  可用容量：2.9PB

存储系统二为DSS并行存储，包含 1.8 PB的裸容量。
对应目录：/scratch  可用容量：839TB 

1.1.2 登录节点配置
型号：ThinkSystem SR650 V3
· 2颗 Intel(R) Xeon(R) Platinum 8462Y+ CPU （2.8GHz 32核）
· 512GB内存
· 1.92TB*2  企业级热插拔SSD固态盘
1.1.3 计算节点配置
型号：ThinkSystem SD650 V3
· 2颗 Intel(R) Xeon(R) CPU Max 9462 （2.8GHz 32核）
· 512GB内存
· 1.92TB*2  企业级热插拔SSD固态盘
1.1.4 存储系统配置
1) DDN存储系统：
DDN存储系统（/share）作为用户的家目录和备份用。
用户家目录路径为：/share/home/username 
可用容量：2.9PB

2) DSS存储系统：
DSS存储系统(/scratch)作为并行计算时的临时工作缓冲区，总共由10台Lenovo ThinkSystem SR650V3 机架式服务器组成：
可用容量：839TB

特别提醒：集群上DSS高速并行文件系统（/scratch目录）只用于临时存放必要的计算文件，为了保证该文件系统正常、高效地运行，用户需要及时转移自己的计算结果，系统每天将自动清除/scratch目录下超过180天的旧文件，“中心”不承担由此引起的一切责任和后果。
	目录名称
	描述

	/share
	DDN存储挂载点

	/share/apps
	应用软件安装目录

	/share/software
	应用软件安装包存放目录

	/share/home
	用户家目录

	/scratch
	DSS高速并行存储挂载点（超过180天的旧文件系统将自动清除）

	/scratch/${USERNAME}
	高速并行存储用户目录



1.1.4 网络交换机配置 配置更新
1) 十台 IB  交换机：Mellanox QM9700 NDR800  主要用于 GPFS 文件系统网络和计算网络，每台 32口，接入登录节点、存储节点、计算节点。 
2) 两台RG-S5760千兆交换机，主要用于硬件管理，每台两个万兆互联。
3) 两台RG-S6510 万兆交换机：主要用于作业调度网络，每台两个万兆口互联，万兆口接入计算、存储、调度和登录节点。 

1.2 [bookmark: _Toc12766][bookmark: _Toc4967][bookmark: _Toc20118]软件
1.2.1 操作系统
Red Hat Enterprise Linux release 8.10 (Ootpa)  64位操作系统
1.2.2 作业管理系统
Suite Edition: IBM Spectrum LSF Suite for HPC 10.2.0.10
1.2.3 编译软件
Intel C  version 2018.4.0.574
Intel Fortran version 2018.4.0.574
oneapi_2023.1.0
oneapi_2024.0.2
gcc version 12.4.0
gcc version 14.2.0   
openmpi version 4.0.3
openmpi version 4.1.5
1.2.4 常用软件
常用软件安装目录：/share/apps/
	1
	cmake-3.29.9
	18
	ucx-1.12.0

	2
	fftw-3.3.8_
	19
	vasp-5.4.4

	3
	fftw-3.3.10
	20
	zlib-1.2.13

	4
	gcc-12.4.0
	21
	zlib-1.3.1

	5
	gcc-14.2.0
	22
	vasp-5.4.4

	6
	hdf5-1.10.4
	23
	gromacs-2022

	7
	hdf5-1.14.3
	24
	Anaconda-2023.09

	8
	intel_2018u4  
	25
	Anaconda-2024.02

	9
	oneapi_2023.1.0  
	26
	

	10
	oneapi_2024.0.2
	27
	

	11
	jpeg-9c
	28
	

	12
	jpeg-9f
	29
	

	13
	netcdf-4.4.1
	30
	

	14
	netcdf-4.9.2
	31
	

	15
	openmpi-4.0.3
	32
	

	16
	openmpi-4.1.5
	33
	

	17
	pnetcdf-1.12.3
	34
	

	
	
	
	


注：应用软件随用户使用过程逐渐更新，查看最新的应用软件执行命令ls /share/apps查看对应的软件目录及版本。


[bookmark: _Toc2676][bookmark: _Toc580][bookmark: _Toc26751][bookmark: _Toc4528]集群系统的接入方式
登录：
· 本中心登录方式如下：
· 202.119.37.201~202：22 （校内，校外访问需先接入bras，网速较快） 
· 58.213.64.36, port:8803 (校内、校外)
· 
用户：
· 账号名、密码与老集群的相同 

2.1 [bookmark: _Toc422][bookmark: _Toc25743][bookmark: _Toc4618][bookmark: _Toc25476]Linux 用户登录、传输文件与查看磁盘配额
2.2.1 Linux 用户登录
可以直接打开普通终端或X终端登录，三个登录IP任选其一。键入：ssh zhangsan@202.119.37.201 （zhangsan为用户名）
可进入登录界面。
  [test@hpc ~]$ ssh zhangsan@202.119.37.201
zhangsan@202.119.37.201's password:
2.2.2 传输文件和数据
利用sftp传输远程主机上的一个文件到当前目录 
$ sftp  zhangsan@202.119.37.201:/share/home/zhangsan/test.txt  .

利用 scp -r 传输远程主机上的一个目录到当前目录 
$ scp -r zhangsan@202.119.37.201:/share/home/zhangsan/ABC  . 

2.2.3 查看硬盘空间是否超配额
若使用的磁盘空间超过配额，所有的文件将只能读、不能写，作业会无法输出结果。若出现上述情况，可以用mmlsquota命令查看磁盘利用情况。如果超出配额，需要删除相应文件系统上的文件。命令如下：
查看家目录下配额("/share/home/username")
mmlsquota ddn-gs2
查看ssd目录下磁盘配额("/scratch/username")
mmlsquota	dss2     
2.2 [bookmark: _Toc30576][bookmark: _Toc6417][bookmark: _Toc7945][bookmark: _Toc19463]环境变量
新用户创建后会将系统默认的环境变量填写到用户~/.bashrc文件下（除intel环境变量外，其他全部用#注释，默认不生效）。用户可作为参考，根据使用情况进行修改。系统中也提供了.bashrc的最新模板文件，位于/share/default.bashrc，也可供参考。修改环境变量的三种方式：
1. [bookmark: _Toc19706][bookmark: _Toc22933]修改默认环境变量
修改用户家目录下的.bashrc文件（例如：/share/home/zhangsan/.bashrc）
注：以#号作为行起始标志，代表注释，此时环境变量不生效：
#for gcc-14.2.0 
#export PATH=/share/apps/gcc/14.2.0/bin/:$PATH
#export LD_LIBRAYR_PATH=/share/apps/gcc/14.2.0/lib/:$LD_LIBRARY_PATH

去除export前面的 #号，此时表示启用：
#for gcc-14.2.0 
export PATH=/share/apps/gcc/14.2.0/bin/:$PATH
export LD_LIBRAYR_PATH=/share/apps/gcc/14.2.0/lib/:$LD_LIBRARY_PATH
注：需要用户重新登录或者 source ~/.bashrc 才会生效

2. [bookmark: _Toc8251][bookmark: _Toc26038]添加新的环境变量：
修改用户家目录下的.bashrc文件（例如：/share/home/zhangsan/.bashrc）
 
举例：若张三用户想使用/share/apps 目录下的vasp-5.4.4软件
编辑 /share/home/zhangsan/.bashrc文件，增加如下内容即可。
export PATH=/share/apps/vasp/5.4.4/bin:$PATH
注：需要用户重新登录或者 source ~/.bashrc 才会生效。

3. [bookmark: _Toc3272][bookmark: _Toc4040]使用module命令加载环境变量
Module是Linux下的一个环境变量管理工具，可以很方便的加载和移除一系列环境变量，尤其对管理同一软件多个版本的情况非常方便。在集群中将一些常用的程序环境设置了module文件，用户可以通过命令进行加载。常用命令如：
$ module avail   #显示当前可用的module
$ module load modulename  #加载相应的module
$ module unload modulename  #卸载相应的module 
 
举例如下：
$ module load openmpi/4.1.5    加载openmpi/4.1.5 

$ module list 						查看当前module
Currently Loaded Modulefiles:
1)  1) openmpi/4.1.5
 
$ module unload oopenmpi/4.1.5   卸载openmpi/4.1.5








[bookmark: _Toc16304][bookmark: _Toc4832][bookmark: _Toc10562][bookmark: _Toc6743]Linux 系统的常用命令
3.1 [bookmark: _Toc28081][bookmark: _Toc14231][bookmark: _Toc31219][bookmark: _Toc17614]基本目录和文件操作 
3.1.1 查看当前所在目录
$ pwd
/share/home/zhangsan

3.1.2 改变当前目录
cd <相对或绝对路径> 
$ cd   不管用户在哪级目录下，都将回到用户的主目录。 
$ cd ./test/tt  到当前目录下的test目录下的tt目录里。 
 $ cd ../src/doc  到上一级目录下的src目录下的doc目录里。 
 $ cd /share/apps/intel 到指定的路径下。 

3.1.3 创建目录
 mkdir <目录名>  
 $ mkdir data 
在当前目录下创建一个data目录。 
 $ mkdir ./test/tt/data 
在当前目录下的test目录下的tt目录下创建data目录。 
 
3.1.4   删除空目录 
rmdir <目录名>  
$ rm data  删除空目录data, 不能删除非空目录 
 
3.1.5   移动或换名 
mv <源文件或原目录> <目标文件或目标目录>  
$ mv vi.tex vi.txt 
把文件vi.tex换名为vi.txt。 
$ mv data data1    
把目录data换名为data1。 
 
3.1.6   复制文件或目录 
cp <参数> [源文件] [目标文件或路径]
$ cp -a document ./doc 
把当前目录下的document按原属性复制到当前目录下的doc目录中。 
$ cp -r data ../maya
把当前目录下的data目录复制到上一级目录下的maya目录中。

3.1.7 删除文件或目录
 rm <参数> <文件名> 
$ rm -rf data 
递归和强制删除当前目录下的data目录中的全部内容和data目录本身。 
$ rm -i *  
提问性的删除当前目录下的所有文件，回答y或yes才删除被提示的文件。  
 
3.1.8 输出文件列表 
ls <参数> [目录或文件名]
$ ls -l   列出当前目录下的目录和文件的详细信息 
lrwxrwxrwx 1 zhangsan zhangsan        11 Feb 28 15:14 access -> access.conf
drwxr-xr-x 2 zhangsan zhangsan      4096 Feb 16 17:40 log
-rw-r--r-- 1 zhangsan zhangsan       671 Feb 27 13:07 a

第一个字符的位置表示文件类型:
“d”表示software是一个目录 
“-”表示vi.tex是一个普通文件
“l”表示这是一个链接文件
后面9个字符位置分别表示文件的属主、同组用户和其他用户对该文件的读、写和执行的权限， “r”表示可读， “w”表示可写， “x”表示可执行，下一个字段是文件的连接数，在后面分别是属主名、组名、文件的字节数、生成或最近修改文件的时间，最后是文件或目录名。 

$ ls -la  列出当前目录下所有文件（包括文件名前加“.”的隐藏文件）信息。 
$ ls -lt 按创建或修改的时间排列显示文件。 
$ ls -lS 按文件大小排列显示文件。 
$ ls      只显示文件和目录名。 
3.1.9 统计当前目录大小 
du <参数> [路径名]
$ du -k  以KB为单位列出当前目录下的所有子目录的容量和总容量。 
$ du -ms 以MB为单位列出当前目录下的总容量。 
$ du -h  自动以G/M/K为单位列出当前目录下的所有子目录的容量和总容量。 
 
3.1.10 显示文件的全部内容 
cat <文件名>
$ cat vi.tex 
 
显示文件开头部分内容 head <参数> <文件名> 
$ head -n 20 vi.tex 
显示vi.tex的前20行。 
 
显示文件末尾部分内容 tail <参数> <文件名> 
$ tail -n 30 vi.tex
显示vi.tex的最后30行。 

3.1.11 分屏查看文件内容
more, less <参数> <文件名>
$ more vi.tex
分屏查看文件vi.tex的内容。 
$ less  readme.doc
分屏查看文件readme.doc的内容。 
在执行其他命令输出信息较多时，也可以利用输入、输出重定向方式来分屏查看： 
$ ls -al|more 或  
$ ls -la |less 
 
3.1.12 创建一个空文件 
touch <文件名>
$ touch kl  创建一个空文件kl。 
 
改变文件属性chmod <参数> <属性> <文件名或目录> 
$ chmod 755 kl  
将文件kl改成自己可读、可写、可执行同组和其他用户只准读和执行。 
$ chmod -R +rwx test
将当前目录下test目录下的子目录及文件改成自己可读、可写、可执行，同组和其他用户的属性不变。

3.1.13 搜索符合条件的文件 
find <路径> -name <文件名>
$ find /share/apps -name ifort 从/share/apps目录下开始查找名为ifort的文件 
 
3.1.14 从文件中搜索匹配字符串 
grep <参数> <字符串> <文件或路径名> 
常用参数：-i 忽略大小写；-r 子目录递归搜索；-v 反匹配模式；-n 显示匹配行的行号。 
$ grep -inr MPI_Init test.f90 
在test.f90文件中查找有MPI_Init字符串的行。  

3.1.15 统计文件的字符数、词数或行数 
wc <参数> <文件名>   
$ wc  list   列出list文件的行数、词数和字符数。 
    405  3631 31906 list   
$ wc -l list  列出list文件的行数 。 
    405 list 
 
3.1.16 比较两个文件的不同处 
diff <文件名1> <文件名2>   
$ diff join.c join1.c


3.2 [bookmark: _Toc22884][bookmark: _Toc31861][bookmark: _Toc11882][bookmark: _Toc6241]文件打包和解包 
3.2.1 文件打包和解包工具 
tar <参数> <目标文件路径和文件名> <源文件路径>  
$ tar cvf ../data/src.tar ./src 
把当前目录下的src目录中的目录及文件打包成src.tar放在上一级目录下的data目录中。 
$ tar xvf src.tar  
把当前目录下的src.tar 在当前目录解开。 
 
3.2.2 文件的压缩和解压缩  
gzip <参数> <文件名>; gunzip <参数> <文件名>   
$ gzip test.tar  
把test.tar文件压缩为test.tar.gz,同时删除test.tar文件。  
$ gunzip test.tar.gz 
把test.tar.gz文件解压缩为test.tar,同时删除test.tar.gz文件。 

3.2.3 文件的压缩和解压缩  
bzip2 <参数> <文件名>; bunzip2 <参数> <文件名>
$ bzip2 test.tar 
把test.tar文件压缩为test.tar.bz2,同时删除test.tar文件。  
$ bunzip2 test.tar.bz2
把test.tar.bz2文件解压缩为test.tar,同时删test.tar.bz2文件。 


3.3 [bookmark: _Toc8797][bookmark: _Toc24388][bookmark: _Toc18566][bookmark: _Toc10747]有关进程的命令 
3.3.1 列出进程信息的命令 
ps <参数>  
$ ps -ef |less
UID        PID  PPID  C STIME TTY          TIME CMD
root         1     0  0 Jan13 ?        00:00:12 /sbin/init
root         2     0  0 Jan13 ?        00:00:00 [kthreadd]
root         3     2  0 Jan13 ?        00:00:00 [migration/0]

其中UID 为用户号，PID为进程号， PPID为父进程号， C为占用CPU的百分比，STIME
为递交进程的时间，TTY 为递交进程时所在终端，TIME为该进程运行的时间， CMD为该进程执行的命令。 
 
3.3.2 杀死进程的命令 
kill <参数> <PID>
$ kill -9 9540 

3.3.3 显示主机任务列表的命令 
top <参数> 
$ top  
  PID USER      PR  NI  VIRT  RES  SHR S $CPU $MEM    TIME+  COMMAND          
10424 root      15   0 12740 1124  816 R  0.3  0.0   0:00.02 top                 
    3 root      34  19     0    0    0 S  0.0  0.0   0:00.01 ksoftirqd/0         
    4 root      RT  -5     0    0    0 S  0.0  0.0   0:00.00 watchdog/0          
其中:
· PID为进程号，
· USER为用户名
· PR为优先级
· NI为优先级值，负值为高优先级，正值为低优先级
· VIRT 进程使用的虚拟内存总量，单位kb，VIRT=SWAP+RES 
· RES 进程使用的、未被换出的物理内存大小，单位kb，RES=CODE+DATA，SHR 共享内存大小， S进程状态
· $CPU  CPU时间占用百分比
· $MEM进程使用的物理内存百分比
· TIME+ 进程使用的CPU时间总计，单位1/100秒
· COMMAND 命令名


3.4 [bookmark: _Toc10841][bookmark: _Toc26867][bookmark: _Toc27233][bookmark: _Toc13320]命令帮助和参考 
Linux 系统的命令有很多， 我们可以通过命令帮助或man命令等查询命令的使用方法及详细说明。 
3.4.1 命令帮助 command --help 
$ ls --help 
命令的简单用法可用这种方式查询。 
3.4.2 命令的详细说明 man <参数> <command> 
 $ man ls 
 Man 命令可以给出被查询命令的详细解释。 
3.4.3 命令的查询 info <command> 
$ info ls 

Linux命令有两叁千个，我们这里只列出经常用到的少数命令。用户对其他命令有兴趣，
请查阅相关手册或联机帮助。


3.5 [bookmark: _Toc22353][bookmark: _Toc4562][bookmark: _Toc22147][bookmark: _Toc5436]文本编辑工具vi的快速参考 
由于我们采用的是文本模式的终端，不提供GUI图形模式，所以用户在编程或编辑文本
文件时大部分要用到vi命令。 
vi编辑器的使用格式为： 
$ vi <文件名> 
下面给出vi编辑器的快速参考。 
 


****************************************************************** 
vi 的快速参考
****************************************************************** 
  vi  分为三种工作模式，最后行模式、命令模式和插入模式 
******************************************************************* 
最后行模式
******************************************************************* 
/exp        向前到表达式exp
?exp         向后到表达式 exp  
:w         把编辑缓冲区的内容写到磁盘 
:w newfile  把编辑缓冲区的内容写到新文件 
:w >> file   把编辑缓冲区的内容追加到文件 
:w! file     绝对的写到文件 
:q          退出编辑 
:q!         退出编辑并丢弃编辑缓冲区的内容 
:wq          把编辑缓冲区的内容写到文件并退出 
:x          假如需要将写盘并退出 
:f          编辑并显示文件的信息 
:r          读文件到缓冲区 
:r file       读指定文件到缓冲区 
:e          重新编辑文件 
:e!         重新编辑文件并丢弃编辑缓冲区的内容 
:e file       编辑指定文件 
:6          光标移到第六行 
:3,8d         删除第 3-8行 
:4,9m12     移动 4-9  行到第 12 行 
:2,5co 13    复制 2-5 行到第 13 行 
:5,9w file    写第 5-9 t 行到文件 
:s/old/new/     在当前行中用“新的字符串”替换第一个“老的字符串” 
:s/old/new/g    在当前行中用“新的字符串”替换每一个“老的字符串” 
:3,9s/old/new   在3-9 行中用“新的字符串”替换第一个“老的字符串” 
:%s/old/new    在所有行中用“新的字符串”替换第一个“老的字符串” 
:%s/old/new/g   在所有行中用“新的字符串”替换每一个“老的字符串” 
:set nu        显示行号 
:set nonu      取消显示行号
:set all        显示全部的设置 
:set list       设置显示不可见的字符
************************************************************
命令模式
************************************************************
hjkl    光标向左、下、上、右移动 
G       光标到文件最后行 
3G      光标到第三行 
0       光标到当前行首 
$       光标到当前行尾 
H       光标到屏幕顶部 
M       光标到屏幕中部 
L       光标到屏幕底部 
n       向下重复上一次搜索 
N       向上重复上一次搜索 
x       删除光标处的字符 
dw      删除光标处的一个词
dd      删除一行 
D       删除到行尾 
d0      删除到行首 
dG      删除到文件尾 
4dd     删除 4 行 
u       取消最后的改变 
*       重做上一次改变 
Y       拷贝一行 
5Y      拷贝五行 
P       粘贴到光标下 
p       粘贴到光标上 
J       把下一行和当前行相连接 
4J      把下四行和当前行相连接 
>>      向右移动当前行 
3>>     向右移动三行 
<<      向左移动当前行 
 3<<     向左移动三行 
 ^d      向前翻一屏 
 ^u      向后翻一屏 
  ZZ     假如需要将写盘并退出 vi 
**************************************************************** 
插入模式
****************************************************************
  a      在光标后插入 
  A      在行尾插入 
  cw     改变一个词 
  C      改变一行 
  i      在光标前插入 
  I      在行首插入 
  o      在光标下插入行 
  O      在光标上插入行 
  r      替换一个字符 
  R      替换一行，按 Esc 结束 
  s      置换一个字符，进入插入状态，按 Esc 结束 
  S      置换一行，进入插入状态，按 Esc 结束 
  Esc    返回命令模式 











[bookmark: _Toc13989][bookmark: _Toc10570][bookmark: _Toc30442][bookmark: _Toc16550]作业管理与调度系统 
南京大学高性能计算中心采用IBM公司的LSF资源调度软件对集群上的计算资源进行统一调度管理，用户提交作业时将统一使用LSF作业管理系统进行作业提交、管理、监控、删除、卸载等操作。 

[bookmark: _Toc17533][bookmark: _Toc24819][bookmark: _Toc29520][bookmark: _Toc21711]4.1 LSF 基本介绍 
LSF是智能化的、基于调度策略的高性能计算负载均衡管理系统，通过集中监控、调度和分析联网计算机的负载， LSF可最大限度地共享计算机的CPU、内存、磁盘、License等计算资源。
集群系统上安装集成了LSF 10.2

[bookmark: _Toc32196][bookmark: _Toc21324][bookmark: _Toc12072][bookmark: _Toc24459][bookmark: _Toc24365]4.2 LSF作业生命周期
[image: ]
用户在登录节点用 bsub 命令递交作业，作业调度主机接收并放到匹配的队列里排队等待，当系统满足该作业的资源及条件后，将作业分配到相关节点进行计算，计算结束时系统在登录节点上给出计算结果报告、错误报告和相关信息。
注：作业只能在登录节点 whale361,whale362,whale363上提交。


[bookmark: _Toc28599][bookmark: _Toc29783][bookmark: _Toc3570][bookmark: _Toc12625][bookmark: _Toc23958]4.3 LSF作业队列设置
serial队列（64核（不含）以下作业默认队列）
包含节点：    whale360节点
总节点数1，总core数量64
串行作业和64核（不含）以下的并行作业默认提交至此队列
该队列每用户最多只能提交32个作业
mpi队列（64核以上默认队列）：
	包含节点： whale001-whale359节点组
总节点数359，总core数量22976
每个用户同时可使用的最大core为2400
用户作业请设置64的整数倍进行提交



以上各队列设置信息可能根据运行情况随时调整，具体队列设置情况请使用bqueues命令查看。


[bookmark: _Toc15351][bookmark: _Toc19623][bookmark: _Toc24301][bookmark: _Toc16234]4.4 LSF基本操作
[bookmark: _Toc21869][bookmark: _Toc26181]4.4.1作业提交
LSF作业提交有两种方式：命令行方式和脚本方式。命令行方式简单方便，脚本方式灵活自由。命令行方式用法为：bsub命令后加相应选项；脚本方式用法为：所有LSF选项以“#BSUB”开头，每一个选项对应一行，在LSF 选项输入完毕后，可以添加shell脚本，灵活性更高。具体提交方法如下。
1) 串行作业： 
a) 命令行方式:
$ bsub [-i inputfile] [-o %J.out -e %J.err] ./serialjob.exe [CMD options]
提交后系统显示： 
Job <30601> is submitted to queue <serial>.

b) 脚本方式:
$ vi  spoolfile 编辑一个脚本文件 
=====================================
#BSUB -q serial
#BSUB  -n 1
./serialjob.exe [CMD options]
=====================================
用bsub递交这个脚本文件 
$ bsub < spoolfile

注：[CMD options]斜括号中的内容为serialjob.exe程序运行参数，括号表示此为可选项，可根据需要确定是否添加。

2) 并行作业（使用外部MPI的通用并行作业）：
a) 命令行方式:
Intel MPI并行作业提交格式（Flex集群默认使用的MPI）：
$ bsub -n 64 [-q mpi] [-i inputfile] [-o %J.out -e %J.err] mpirun ./mpijob.exe [CMD options]
也可以采用如下方式：
$ bsub -n 64 [-q mpi] [-i inputfile] [-o %J.out -e %J.err] -a intelmpi mpirun.lsf ./mpijob.exe [CMD options]

OpenMPI并行作业提交格式：
$ bsub -n 64 [-q mpi] [-i inputfile] [-o %J.out -e %J.err] mpirun ./mpijob.exe [CMD options]

	其它MPI并行作业提交格式：
		$ bsub -n 64 [-q mpi] [-i inputfile] [-o %J.out -e %J.err] -a XXXmpi mpirun ./mpijob.exe [CMD options]
或者：
$ bsub -n 64 [-q mpi] [-i inputfile] [-o %J.out -e %J.err] -a XXXmpi mpirun.lsf ./mpijob.exe [CMD options]

其中： 
[ ] 表示括号里面的内容可以不指定；
-q mpi 指定该作业使用mpi队列，若不指定默认提交至mpi队列； 
-n 64  指定作业进程数；
-a XXXmpi 指定应用程序所用的mpi，如mvapich,mpich2；
-o %J.out 指定作业的标准输出文件，%J指用作业的ID作为文件名；
-e %J.err 指定作业的标准错误文件，%J用作业的ID作为文件名；
mpijob.exe  为可执行文件。  

b) 脚本方式:
$ vi  spoolfile 编辑一个脚本文件 
=====================================
#BSUB -q mpi 
#BSUB -n 64 
#BSUB -o %J.out
#BSUB -e %J.err
	mpirun ./mpijob.exe [CMD options]
=====================================
用bsub递交这个脚本文件 
$ bsub < spoolfile

注：脚本方式中#BSUB的内容可根据需要增减，各选项的意义与命令行方式一致，[CMD options]为mpijob.exe程序运行参数，括号表示此为可选项，可根据需要确定是否添加。


4.4.2检查作业状态 
bjobs 命令列出了用户提交作业的作业号、用户名、作业状态、作业队列、作业提交节
点、作业计算节点、作业名以及作业提交时间等信息。 
$ bjobs    
JJOBID    USER    STAT  QUEUE      FROM_HOST   EXEC_HOST   JOB_NAME   SUBMIT_TIME
550      tcw     RUN   mpi        whale361    64*whale331 vasp       Jun  3 15:40
551      tcw     RUN   mpi        whale361    64*whale075 vasp       Jun  3 15:41
552      tcw     RUN   mpi        whale361    64*whale339 vasp       Jun  3 15:41
  
常用的bjobs参数                                          
-w wide format 
-aps  等待作业按作业执行顺序排序显示 
-u all  显示所有用户作业
-s    显示作业被挂起（suspended）的原因
-ls   显示作业被挂起的详细原因
以下是分页显示指定作业的详细信息：
$ bjobs -l 34609 |more

Job <34609>, User <zhangsan>, Project <default>, Status <PEND>, Queue <mpi>, Co
                     mmand <./wrf.exe>
Wed Mar  1 09:40:04: Submitted from host <c01n01>, CWD <$HOME>, 64 Task(s), Req
                     uested Resources <select[ (intelmpi) ]>;
 PENDING REASONS:
 There are no suitable hosts for the job;

 PENDING TIME DETAILS:
 Eligible pending time (seconds):	780
 Ineligible pending time (seconds):	0

 SCHEDULING PARAMETERS:
           r15s   r1m  r15m   ut      pg    io   ls    it    tmp    swp    mem
 loadSched   -     -     -     -       -     -    -     -     -      -      -  
 loadStop    -     -     -     -       -     -    -     -     -      -      -  


4.4.3查看历史作业命令 
$ bhist -a
Summary of time in seconds spent in various states:
JOBID   USER    JOB_NAME  PEND    PSUSP   RUN     USUSP   SSUSP   UNKWN   TOTAL
34600   zhangsan  *wrf.exe  0       0       0       0       0       0       0         
34601   zhangsan  *wrf.exe  2       0       0       0       0       0       2         
34602   zhangsan  *wrf.exe  0       0       0       0       0       0       0         
34603   zhangsan  test      1       0       0       0       0       0       1         
34608   zhangsan  *wrf.exe  1       0       1       0       0       0       2         
34609   zhangsan  *wrf.exe  1019    0       0       0       0       0       1019   
         

4.4.5结束作业进程命令
bkill jobid 
如：
%bkill 112 
(注：如果发现bkill杀不掉作业，可以加-r选项强制杀掉作业，即bill –r jobid，但此选项在某些极端情况下有损坏输出文件的风险，请谨慎操作。)

4.4.6用户作业挂起命令
作业执行状态由 RUN转变为 SUSPEND：bstop  jobid 
%bstop 112  
4.4.7继续执行用户作业命令
作业执行状态由SUSPEND转变为 RUN： bresume  jobid 
%bresume 112 

4.4.8查看系统队列配置
$ bqueues 
QUEUE_NAME      PRIO STATUS          MAX JL/U JL/P JL/H NJOBS  PEND   RUN  SUSP 
mpi              50  Open:Active       - 3200    -    -   512     0   512     0
serial           50  Open:Active       -   32    -    -     0     0     0     0查看指定队列的详细配置：
$ bqueues -l mpi

QUEUE: mpi
  -- For 64~2400 tasks parallel jobs  This is the default queue.

PARAMETERS/STATISTICS
PRIO NICE STATUS          MAX JL/U JL/P JL/H NJOBS  PEND   RUN SSUSP USUSP  RSV PJOBS 
 50    0  Open:Active       - 3200    -    -   512     0   512     0     0    0     0
Interval for a host to accept two jobs is 3 seconds

SCHEDULING PARAMETERS
           r15s   r1m  r15m   ut      pg    io   ls    it    tmp    swp    mem
 loadSched   -     -     -     -       -     -    -     -     -      -      -  
 loadStop    -     -     -     -       -     -    -     -     -      -      -  

SCHEDULING POLICIES:  FAIRSHARE  NO_INTERACTIVE  APS_PRIORITY
APS_PRIORITY:
                   WEIGHT FACTOR     LIMIT FACTOR     GRACE PERIOD
  FAIRSHARE               10.00                -              -

USER_SHARES:  [default, 2400] 

SHARE_INFO_FOR: mpi/
 USER/GROUP   SHARES  PRIORITY  STARTED  RESERVED  CPU_TIME  RUN_TIME   ADJUST  GPU_RUN_TIME     NORM_FS
tcw          2400       1.339    512        0     78571.6  1222403       0.000             0       1.000

USERS: all  
HOSTS:  whale/ 
4.4.9查看机器分组情况
$ bmgroup 
GROUP_NAME    HOSTS                     
whale        whale305 whale232 whale306 whale233 whale160 whale307 whale234 whale161 whale308 whale235 whale162 whale309 whale236 whale163 whale090 whale237 whale164 whale091 whale238 whale165 whale092 whale239 whale166 whale093 whale167 whale094 whale168 whale095 whale169 whale096 whale097 whale098 whale099 whale310 whale311 wh whale304 whale231 
master_hosts whalejob1 whalejob2 …
…
…

4.4.10查看机器负载情况
$ lsload
HOST_NAME       status  r15s   r1m  r15m   ut    pg  ls    it   tmp   swp   mem
whale077            ok   0.0   0.0   0.0   0%   0.0   0  9734  814G 15.9G  479G
whale239            ok   0.0   0.1   0.0   0%   0.0   0  9846  814G 15.9G  479G
whale336            ok   0.0   0.0   0.0   0%   0.0   0  9733  814G 15.9G  479G
whale285            ok   0.0   0.0   0.0   0%   0.0   0  9846  814G 15.9G  479G
whale233            ok   0.0   0.0   0.0   0%   0.0   0  9846  814G 15.9G  479G
whale166            ok   0.0   0.0   0.0   0%   0.0   0  9846  814G 15.9G  479G
whale093            ok   0.0   0.0   0.0   0%   0.0   0  9846  814G 15.9G  479G

4.4.11查看各节点 CPU 的负载情况
$ bhosts 
HOST_NAME          STATUS       JL/U    MAX  NJOBS    RUN  SSUSP  USUSP    RSV 
whalejob1              closed          -     64      0      0      0      0      0
whalejob2               closed          -     64      0      0      0      0      0
whale001           ok              -     64      0      0      0      0      0
whale002           ok              -     64      0      0      0      0      0
whale003           ok              -     64      0      0      0      0      0
whale004           ok              -     64      0      0      0      0      0
whale005           ok              -     64      0      0      0      0      0
whale006           ok              -     64      0      0      0      0      0
whale007           ok              -     64      0      0      0      0      0
whale008           ok              -     64      0      0      0      0      0
whale009           ok              -     64      0      0      0      0      0
4.4.12统计用户作业使用的CPU时间 
统计指定用户作业的CPU时间  bacct -u username    
% bacct -u zhangsan 

统计指定已完成作业的使用时间 
bacct -b jobid
% bacct -b 44758
注：此命令统计的时间为CPU时间，可以通过此时间大致估算程序的运行效率，但此时间不作为计费依据，计费时间为作业实际占用的WallTime时间*占用核数。

[bookmark: _Toc23919][bookmark: _Toc16031][bookmark: _Toc16084][bookmark: _Toc26197]4.5 bsub命令常用自定义参数
[bookmark: _Toc30770]4.5.1指定提交队列
如果要查看某用户可使用哪些队列
$ bqueues -u username 

-q 队列名 指定提交队列
[bookmark: _Toc960]
4.5.2指定作业名称
-J job_name指定作业名称
作业名称最多可以有4096个字符。作业名称不是唯一的，不同作业可以指定相同的作业名。
$ bsub -J my_job sleep 1000
[bookmark: _Toc12529]提交一个sleep作业，作业名称被指定为my_job

[bookmark: _Toc23361]4.5.3指定作业开始运行或结束的时间
-b [[year:][month:]day:]hour:minute 指定作业开始运行的时间
如：
$ bsub -b 20:00 my_job
作业提交后处于排队状态，直到20:00再开始运行。

-t  [[year:][month:]day:]hour:minute
指定作业结束时间，到达设定时间后会发送SIGUSR2参数，如果十分钟内作业没有结束就会被杀掉

4.5.4 指定输出文件
-o out_file 指定作业输出文件
-oo out_file 指定作业输出文件，会覆盖原文件
-e err_file 指定标准错误输出文件
-eo err_file 指定标准错误输出文件，会将原有文件覆盖

[bookmark: _Toc16310]4.5.5指定作业运行的shell环境
-L login_shell 指定作业运行的shell环境，必须为绝对路径。如：
bsub -L /bin/bash my_job  在bash环境运行作业
bsub -L /bin/csh my_job 在csh环境运行作业

[bookmark: _Toc4880]4.5.6指定并行作业的任务数
 [-n min_tasks[,max_tasks] | -nn] 指定并行作业的任务数，也就是运行作业的核数
如：
bsub -n 4,8  my_parallel_job 使用4-8core运行作业
bsub -n 8 my_parallel_job 指定使用8core运行作业

[bookmark: _Toc19409]4.5.7设置作业运行时间
到达设定时间后会发送SIGUSR2参数，如果十分钟内作业没有结束就会被杀掉
-W [hour:]minute[/host_name | /host_model] 设置作业的运行时间

[bookmark: _Toc6876]4.5.8指定jobs slot的分配方式
-R span[hosts=1] 表示job slots都分配在一个节点上。这里hosts后面的值不能大于1.
-R span[ptile=64] 表示每个节点分配64job slots。 一般对于大规模并行作业ptile后面的值等于每个节点的cpu cores是比较好的。

[bookmark: _Toc20618][bookmark: _Toc6615][bookmark: _Toc19748][bookmark: _Toc15238][bookmark: _Toc22365][bookmark: _Toc29343]4.6提交作业举例
a) [bookmark: _Toc6868]命令行提交作业
举例如下：
$bsub -q mpi -J testjob -n 128 -o out.log -e err.log my_exe exe_options

-q mpi        指定作业运行在mpi队列
-J testjob    指定作业名称为testjob
[bookmark: _GoBack]-n 128 			指使用128核心
-o out.log		指定作业标准输出信息记录到out.log文件中
-e err.log    指定作业标准错误信息记录到err.log 文件中

b) [bookmark: _Toc28013]脚本提交作业
上面的命令行可以写到一个脚本中，如test.job
===========================
#!/bin/bash
#BSUB -q mpi 
#BSUB -J testjob
#BSUB -n 64
#BSUB -o myoutfile
#BSUB -o myerrfile
#BSUB -W 40
	
my_exe exe_options
===========================

然后执行bsub < test.job 提交作业
c) vasp脚本提交作业
   vasp作业脚本模板，请先加载vasp环境变量，提交作业请通过bsub提交。
 #BSUB -J vasp-test
 #BSUB -q mpi    指定mpi队列，可以更换其他队列
 #BSUB -n 64        指定核数
 #BSUB -o output.%J
 #BSUB -e err.%J
source /share/apps/intel/oneapi_2023.1.0/setvars.sh  加载并行编译器环境变量
mpirun -np 64 vasp_std > vasp.out
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