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最一般的使用集群计算的流程

千兆/万兆CEBSIT内网

CPU计算节点

CPU登
录节点

调度器

上传数据

编辑sbatch脚本
提交作业

等待计算资源

开始计算

计算中

计算结束

ssh登录

查看作业的日志

下载计算结果

释放计算资源

所有的计算流程都是
预先写好的，用户无
法交互
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交互式使用计算节点的方式：1. 命令行模式

为了充分使用计算机提供的计算

资源，早期很多计算机会连接若

干终端控制台，这些终端控制台

从硬件上构造很简单，只包括键

盘和显示器，不执行计算的任务

，只简单的把用户的输入发送到

主计算机去处理，然后再把计算

结果返回给用户。从软件使用上

看，只提供给用户一个使用命令

行的字符界面，用于接收用户输

入和反馈计算结果。

像Windows下 的 命 令 行 状 态 ，

Linux、Unix下的字符终端程序

，这些就称为虚拟控制台。
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交互式使用计算节点的方式：2. Jupyter

Jupyter Notebook是基于网页

的用于交互计算的应用程序。其

可被应用于全过程计算：开发、

文档编写、运行代码和展示结果

。——Jupyter Notebook官方

介绍

简而言之，Jupyter Notebook

是以网页的形式打开，可以在网

页页面中直接编写代码和运行代

码，代码的运行结果也会直接在

代码块下显示的程序。如在编程

过程中需要编写说明文档，可在

同一个页面中直接编写，便于作

及时的说明和解释。
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交互式使用计算节点的方式：3. VNC
VNC (Virtual Network Console)，

即虚拟网络控制台，它是一款基于

UNIX 和 Linux 操作系统的优秀远程

控制工具软件，由著名的 AT&T 的欧

洲研究实验室开发，远程控制能力强

大，高效实用，并且免费开源。

VNC基本上是由两部分组成：一部分

是客户端的应用程序(vncviewer)；另

外 一 部 分 是 服 务 器 端 的 应 用 程 序

(vncserver)。在任何安装了客户端的

应用程序(vncviewer)的计算机都能十

分方便地与安装了服务器端的应用程

序(vncserver)的计算机相互连接。
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交互式使用计算节点的方式：4. pvFMbat

pvFMbat是脑科学数据与计算中

心与平台和研究组联合研发的交互

式脑图谱数据可视化和分析平台。

pvFMbat基于开源软件paraview

，我们自研的C++代码量有几万

行规模。pvFMbat以client-sever

模式运行。Client安装运行在个人

电脑，server安装运行在CEBSIT

集群的gpu01节点。

Server端的GPU资源可以用来加

速渲染，更快可视化神经元、脑区

、各种3DImage。
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CEBSIT CPU 集群硬件总览

队列 节点数 单节点资源

low 16 32核；256GB内存；

earth 12 48核；768GB内存；1.5TB SSD；

fat01 1 96核；3TB内存；

fat02 1 96核；3TB内存；

fat03 1 224核；6TB内存；

gpu 1 32核；512GB内存；4 x V100 
(16GB)

总数 32 1536核；25.5TB内存；
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HPC Price On-prem vs Cloud

https://www.ni-sp.com/support/hpc-in-the-cloud
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工具层

Shell, Jupyter, VNC,  pvFMbat

gcc, g++, intel oneapi … mpi, cuda singularity

Python, R, Matlab … ANTs, CellRanger, fsl, speedseq …

系统层

登录
节点

存储
节点

可视化
节点

大内存计
算节点 物理层

管理
节点

计算
节点

CentOS
7.7

CentOS
7.7

CentOS7.7CentOS7.7
CentOS

7.7
CentOS

7.7

图像配准
分割

单细胞测序
数据分析

动物行
为分析

神经活
动建模

钙成像
电生理

… 应用层

CEBSIT CPU 软件栈简介

Slurm 调度层

CEBSIT CPU 集群软件栈
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CEBSIT CPU 工具软件列表
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module：用来管理软件环境的工具

https://hpc.pku.edu.cn/_book/guide/soft_env/module.html
https://docs.hpc.sjtu.edu.cn/app/module.html?highlight=module#module
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命令行SSH登陆集群：以系统自带PowerShell为例

ssh yourname@hpc.cebsit.ac.cn –p 30722
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1. ls : 列出当前或指定目录下的文件或目录

2. passwd: 更改用户登录密码

3. logout: 退出登录

4. pwd: 显示当前目录

5. cd : 进入指定目录

6. chmod :更改文件读、写或执行权限

7. rm: 删除文件或目录

8. cp: 拷贝文件或目录

9. find: 在指定目录下查找文件

10.mv : 文件更名或移动

11.vi :文本编辑器

12.top : 查看系统长时间运行的主要进程

13.ps -ef:查看系统进程。

14.kill : 杀掉一个指定进程号的进程或向系统发送一个信号。

15.man : 给出指定命令的详细描述。

16.date :显示或设置系统时间。

17.rcp,ftp, sftp,scp: 远程文件拷贝。

Linux基础命令
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最快的学习方式是搜索“linux command”
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工具层

Shell, Jupyter, VNC,  pvFMbat

gcc, g++, intel oneapi … mpi, cuda singularity

Python, R, Matlab … ANTs, CellRanger, fsl, speedseq …

系统层

登录
节点

存储
节点

可视化
节点

大内存计
算节点 物理层

管理
节点

计算
节点

CentOS
7.7

CentOS
7.7

CentOS7.7CentOS7.7
CentOS

7.7
CentOS

7.7

图像配准
分割

单细胞测序
数据分析

动物行
为分析

神经活
动建模

钙成像
电生理

… 应用层

ssh登录后就可以指挥slurm了

Slurm 调度层

CEBSIT HPC 集群软件栈

Bash, Csh, Zsh … Shellssh登录后就来
到了这个位置了
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Slurm常用命令

命令 功能

sacct 查看历史作业信息

salloc 分配资源

sbatch 提交批处理作业

scancel 取消作业

scontrol 系统与作业控制

sinfo 查看节点与分区状态

squeue 查看队列状态

srun 执行作业
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sinfo

• 学习sinfo最好的方法
就是看help

• https://slurm.schedmd.com/sinfo.html

• http://hpc.pku.edu.cn/_book/guide/slur
m/sinfo.html

• https://docs.hpc.sjtu.edu.cn/job/slurm.h
tml#sinfo
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• (A/I/O/T) - allocated/idle/other/total

sinfo
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squeue

• 学习squeue最好的方法
就是看help

• https://slurm.schedmd.com/squeue.html

• http://hpc.pku.edu.cn/_book/guide/slurm/sq
ueue.html

• https://docs.hpc.sjtu.edu.cn/job/slurm.html#
squeue
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squeue
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sbatch

• 学习sbatch最好的方法
就是看help

• https://slurm.schedmd.com/sbatch.html

• http://hpc.pku.edu.cn/_book/guide/slurm/
sbatch.html

• https://docs.hpc.sjtu.edu.cn/job/slurm.htm
l#sbatch
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salloc

• 学习salloc最好的方法
就是看help

• https://slurm.schedmd.com/salloc.html

• http://hpc.pku.edu.cn/_book/guide/slurm/
salloc.html

• https://docs.hpc.sjtu.edu.cn/job/slurm.htm
l#srun-salloc

1. 先申请资源

2. 申请到了ssh过去

3. 交互式的运行命令或启动例如matlab
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srun

• 学习srun最好的方法就
是看help

• https://slurm.schedmd.com/srun.html

• http://hpc.pku.edu.cn/_book/guide/slurm/
srun.html

• https://docs.hpc.sjtu.edu.cn/job/slurm.htm
l#srun-salloc

srun直接运行交互式Bash

已经来到nfcu02，运行python

已经退出python，运行R
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scancel

1. 先看自己的任务，拿到 JOBID

2. 直接取消。无论sbatch、salloc、srun启动的任务的都能这么取消
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scontrol

• 学习scontrol最好的方法
就是看help

• https://slurm.schedmd.com/scontrol.html

• http://hpc.pku.edu.cn/_book/guide/slurm/sac
ct.html

• https://docs.hpc.sjtu.edu.cn/job/slurm.html#s
run-salloc
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sacct

• 学习scontrol最好的方法
就是看help

• https://slurm.schedmd.com/sacct.html

• http://hpc.pku.edu.cn/_book/guide/slurm/sac
ct.html

• https://docs.hpc.sjtu.edu.cn/job/slurm.html#s
run-salloc
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学习singularity
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

目标：用右边9张脸制作平均脸
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

Step 1. 下载数据到个人电脑
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

Step 2. 从个人电脑上传数据到集群

©2020-2021 中国科学院脑智卓越中心-脑科学数据与计算中心 版权所有



学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

Step 3. ssh登录集群login节点
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

Step 4. 在login节点解压数据
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

Step 5. 拉取ants的docker镜像，并保存成了singularity支持的sif格式镜像
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

Step 6. 查看具体数据和运行的脚本
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

Step 7. 交互式的方式运行singularity容器中的ants模板制作工具链
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

Step 8. 在计算过程查看运算是否正常
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

Step 9. 计算结束，查看生成的文件
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

Step 10. 下载制作的平均脸到个人计算机
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸

Step 11. 打开Fiji，用Fiji查看结果
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学习使用ants的singularity镜像制作平均脸
目标完成。
用右边9张脸制作的平均脸如下
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通过Slurm在计算节点启动Jupyter Notebook

千兆/万兆CEBSIT内网

CPU计算节点

CPU登录节点

调度器

提交的作业就是在计算节点运行
Jupyter notebook （server）

Jupyter notebook 
server

ssh隧道
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用conda安装jupyterlab和dask

Step 2. 在login节点下载miniconda安装包
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用conda安装jupyterlab和dask

Step 3. 开始安装
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用conda安装jupyterlab和dask

Step 4. 安装结束但不选择默认激活base
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用conda安装jupyterlab和dask

Step 5. 用如下命令每次想用conda再激活
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用conda安装jupyterlab和dask

Step 6. 开始安装jupyterlab和dask
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用conda安装jupyterlab和dask

Step 7. 安装完成，退出conda环境
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通过slurm拿资源

在计算节点查看Jupter相关的命令
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交互式的方式启动jupyter notebook server

启动jupyter notebook server
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在Jupyter中进行Dask编程

在本地机器建立ssh隧道
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在Jupyter中进行Dask编程

连接成功
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在Jupyter中进行Dask编程

打开machine_learning.ipynb
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交互式使用计算节点的方式：3. VNC
VNC (Virtual Network Console)

，即虚拟网络控制台，它是一款基

于 UNIX 和 Linux 操作系统的优秀

远 程 控 制 工 具 软 件 ， 由 著 名 的

AT&T 的欧洲研究实验室开发，远

程控制能力强大，高效实用，并且

免费开源。

VNC基本上是由两部分组成：一部

分 是 客 户 端 的 应 用 程 序

(vncviewer)；另外一部分是服务

器端的应用程序(vncserver)。在任

何 安 装 了 客 户 端 的 应 用 程 序

(vncviewer)的计算机都能十分方

便地与安装了服务器端的应用程序

(vncserver)的计算机相互连接。
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通过Slurm在gpu节点启动vnc服务

千兆/万兆CEBSIT内网

CPU计算节点

CPU登录节点

调度器

提交的作业就是在gpu节点运
行 vncserver

vnc server

ssh隧道
Vnc协议

©2020-2021 中国科学院脑智卓越中心-脑科学数据与计算中心 版权所有



以powershell为例

VNC远程桌面：Step 1. ssh方式登录集群
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运行的命令为：srun -p gpu --time=02:00:00 --ntasks-per-node 2 --pty bash -i

已经跑到gpu01上了

VNC远程桌面：Step 2. 申请gpu01的资源
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运行的命令为：vncserver

先看看有没有自己的vncserver服务

没有的话启动一个vncserver服
务；首次运行vncserver前用
vncpasswd设置一个密码，后面
要用。

记住这个端口号 “X”

VNC远程桌面：Step 3.启动vncserver服务
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在新打开的powershell里面运行的命令为：ssh -t -t -p 30722 
yuezhifeng@hpc.cebsit.ac.cn -L 5901:localhost:5901 ssh gpu01 -L 
5901:localhost:5901

这里的端口号用5900加上step3中
记下的“X”，比如我刚才是1，
这里就是5901。

这个机器名是启动
vncserver的机器

VNC远程桌面：Step 4. 转发vncserver服务
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下载地址：
https://www.realvnc.com/en/connect/download/viewer/

直接运行，打开的界面如下

VNC远程桌面：Step 5. 下载安装客户端
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通过viewer中的File菜单，新建连接

地址和端口

VNC远程桌面：Step 6a. 连接服务
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通过viewer中的File菜单，新建连接
Options里面选择High，以保证高画质

Step 3 里面设置的密码

VNC远程桌面：Step 6b. 连接服务
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命令行启动Fiji

启动成功，可以使用大内
存了，如果一开始申请了
gpu卡，也许有些gpu应
用也可以跑了

VNC远程桌面：Step 7. 成功打开GUI
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命令是：vncserver –kill :X
此例是 vncserver –kill :1

关闭VNC远程桌面服务
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使用集群计算资源的方式

集群硬件和软件栈介绍

CPU集群容器工具介绍与容器示例

一

二

三

交互式使用计算资源的详细步骤四

集群使用注意事项和账户申请流程五
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使用注意事项

千兆/万兆CEBSIT内网

CPU登录节点

计算任务
大文件解压缩
大规模编译代码
Jupyter
无活动保持ssh在线
内网穿透

不能在登陆节点做计算任务或其它高CPU消耗任务

©2020-2021 中国科学院脑智卓越中心-脑科学数据与计算中心 版权所有



Account application

Step 1: 填写申请表，课题组/平台负责人签字

Step 2: 将申请表拍照/扫描发送至hpc@ion.ac.cn

Step 3: 集群管理员收到申请后会把集群培训资料发送给您，经过学习之

后可以通过邮件或者电话预约参加考试。

Step 4: 考试通过后联系集群管理员，加入CPU集群用户微信群。

Step 5: 开通集群账号，账号开通后集群管理员会回复用户名和密码。

注：邮箱：hpc@ion.ac.cn 电话：021-64032612
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