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甘肃省超级计算中心
  沈玉琳    孙一桐    者建武    胡铁钧
甘肃省计算中心  兰州  730030

1. 中心的建设情况
甘肃省超级计算中心成立于2006年，隶属单位

甘肃省计算中心是甘肃省科技厅直属科研型事业单

位。甘肃省计算中心成立30多年来，致力于甘肃省

计算机技术研究、应用、推广和服务，同时，也是

是甘肃省计算机学会的挂靠单位和甘肃省计算机安

全委员会副会长单位。

成立超级计算中心旨在提升甘肃省高性能计算

技术，为甘肃的科技服务，带动甘肃省计算技术、

信息技术和相关产业向更高水平发展。在建设和运

行期间得到了甘肃省委省政府、甘肃省科学技术

厅，以及上海超级计算中心的大力支持。中心成立

以来，历经四次规模扩建，现已具备41万亿次峰值

计算能力，效率达到80.3%，围绕着高性能计算服

务，形成了以共建共享、服务创新为宗旨，以开放

融合、联合并进为特色的发展理念。    

为适应甘肃省经济发展重点趋势，实现十二五

时期甘肃省对科学技术发展的要求,做到使自主创新

逐步成为经济发展的重要动力，高新技术产业逐步

成为经济增长的重要支撑，甘肃省计算中心以现有

基础设施为依托，以科学计算、工程计算为主要服

务方向，充分挖掘工业生产、装备制造、新产品研

发等领域的高性能计算服务潜力，为甘肃省科技发

展提供有力的支撑和保障。    

经过5年以来的不断摸索和尝试，甘肃省超级计

算中心拥有了包括高等院校、科研院所、企事业在

内的大量稳定的用户群体，覆盖多个领域的固定服

务方向。特别是在甘肃省一些重点发展领域，如生

物制药、中医药组分研究、化学分析、金属冶炼、

型材加工和土木建设等领域，中心提供的超级计算

力量已经成为辅助设计、实验模拟的重要支撑。为

相关行业节约了巨额的试验成本，大量的人力物

力，缩短了试验周期，提高了科学研究的精确度和

准确度，大大缩小了科学实验、工程预测与现实结

果之间的差距。今天，甘肃省超级计算中心的高性

能计算技术服务，正在为甘肃乃至西北地区的自主

创新、高新技术发展提供强着有力的保障。甘肃省

超级计算中心现已具备了较强的技术实力和科研水

平，培养了大批的优秀人才，拥有研究员2人，副研

究员及高级工程师7人，硕士及硕士以上学历21人。

近期发表SCI学术论文10篇，EI检索8篇，出版相关著

作1本。

2. 中心现有资源
甘肃省超级计算中心经过5年多的建设和运行，

在高性能计算领域已先后建成曙光TC4000L和曙光

5000两套高性能计算集群系统，并部署、优化了化

学信息学、生物信息学、流体力学、有限元分析、

气象预报及数值模拟等多个领域的计算软件。

2.1 高性能计算集群系统

集群系统峰值为41Tflops，其中40Tflops为曙光

5000型高性能计算机，现主要用于普适型高性能计

算分析与数值、过程模拟。该集群目前处于不间断

满负荷运行状态。曙光5000高性能计算系统于2009年

搭建并投入使用，主要计算节点采用曙光CB-85F刀

片服务器，四路四核共16个CPU处理单元，主频

1.9GHz。高速计算网络采用Infiniband标准搭建，内

部局域网带宽20GB。内存总容量1.5TB，磁盘为总容

量35TB 的SAN存储。在网络建设方面，为了满足不

同网段用户的需求，中心开通了100兆电信网、教育

网IPv6&IPv4专线、科技网三套网络。

曙光5000高性能计算集群

正常工作状态集群CPU利用率
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集群上运行的计算作业（部分截图）

某用户CPU占用情况

除曙光5000集群系统外，中心还配备一套独立

高性能计算集群系统曙光TC4000L，系统于2007年搭

建完成，系统峰值12288flops（约1Tflops），由曙光

机架式计算节点60台和8路SMP计算节点3台构成。

IPC网络采用Infiniband网卡，内存总容量560GB，共

享磁盘总容量6.5TB。该集群主要应用于内存吞吐量

较大，并行度相对较低的计算任务。

中心拥有GPU计算节点，核心图形处理器包括

NVIDIA和AMD两种类型。GPU计算是一种新的提升

高性能计算能效的方式，具有很多的应用潜力，同

时，利用GPU进行图形渲染的强大优势，对今后渲染

云的建设具有重大意义。

2.2 应用软件

在应用软件方面，甘肃省超级计算中心负责

安装、调试、优化，并协助用户在其指定项目上使

用。中心现有的计算资源主要包括13款开源软件和

5款商业软件：

VASP 凝聚态物理计算软件 

CPMD 凝聚态物理计算软件 

SIESTA 凝聚态物理计算软件 

NAMD 分子动力学计算程序

EGO 分子动力学计算程序

GROMACS 分子动力学计算程序

DOCK 分子对接程序 

BLAST 序列相似性检索程序 

MM5 中尺度大气数值模式

WRF 新一代中尺度预报模式和同化系统

ESPRESSO 电路开发程序

ABINIT 计算化学程序

CAM3 全球大气环流模式

ABAQUS 6.9 非线性有限元分析软件

STAR CD 通用流体解析软件

GAUSSIAN09 量子化学软件包

AMBER 分子力场计算软件

Auto Desk Maya 三维建模软件

2.3 集群管理系统

采用曙光5000集群综合管理系统，该系统功能

包括：集群性能监控、集群节点管理、网络管理、

系统配置、作业调度、异常处理和使用统计等。为

了方便用户提交作业和使用集群，中心在该管理系

统上部署了8个应用模板。用户可以凭借自己的账户

和密码，通过网络登陆服务节点，在图形化界面下

上传文件、提交部分封装作业。

中心集群管理系统作业提交模板

2.4 CNGrid网格节点系统

甘肃省超级计算中心依托硬、软件设施和出色

的服务能力，加入科技部863重大专项的国家网格

建设项目，成为中国国家网格兰州中心，与加入该

项目的其他成员单位一起面向社会提供不低于每秒

1000000亿次浮点运算，150TB以上总存储容量和大

于150个计算工具软件。中心利用网格节点系统向下

集成中心现有的大量资源，并向上层的计算社区提

供服务。中心在计算社区封装了部分应用，为用户

提供了更加便利友好的使用体验。

CNGrid计算社区监控系统甘肃超算节点
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3. 保障和运行模式
甘肃省超级计算中心在建设和运行期间，甘肃

省政府、甘肃省科学技术厅、甘肃省财政厅等上级

政府部门始终给予巨大的支持，建设、运行经费大

部分由政府财政拨款，部分由中心自筹。同时中心

通过不断完善自身技术实力，积极创新探索合作潜

力，通过独立、合作完成科研项目的方式，在运行

方面争取经费来源，减轻上级政府部门的财政压力。

甘肃省超级计算中心为用户提供7×24小时不间

断服务的同时，通过发现问题，解决问题，总结经

验的过程，形成了相对完备的服务模式，在服务提

供方式的改进、用户使用体验、计算系统维护、机

房环境和安全机制等方面做了大量的工作。

为了保证集群的正常持续运转，在制度方面

中心先后建立了《甘肃省超级计算中心机房管理制

度》规定了机房出入管理、机房安全管理、集群操

作规章和设备运行管理；《甘肃省超级计算中心高

性能计算集群系统管理员职责》包括提供网络运行

保障、网络系统的管理、集群服务器系统的管理、

用户的管理、工作人员管理、网络安全以及数据备

份及保密制度；《甘肃省超级计算中心机房安全操

作规定》规定了甘肃省超级计算中心主机房环境设

定参数及管理、故障检查及界定和应急处理预案。

此外，还有《甘肃省超级计算中心机房维护值班人

员职责》以及内部细则、《甘肃省超级计算中心信

息安全规定》、《甘肃省超级计算中心机房环境维

护规定》等14项规章制度。

中心在运行过程中也建立了科学严格的人才队伍

培养机制。以学术带头人为核心，以青年科研骨干为

主体，形成“团队合作、进取创新”的研究队伍。坚

持尊重人才，提倡开拓、创新、求实与奉献的精神，

支持不同学科间的交叉，积极培养、吸引青年科技人

才，为中心的持续发展积累了技术人才力量。

甘肃省超级计算中心坚持开放、创新，以高性

能计算为基础，为政府、为全社会提供高性能计算、

数据灾备、企业级信息托管等服务。同时不断挖掘自

身潜力，提出共建、共享的发展理念，不断拓展应用

范围。在高性能计算平台的基础上，引入云服务的理

念，初步建成超级计算云，以云的方式发挥超级计算

系统的优势，并以云的技术向社会提供便捷的超级计

算服务。中心在今后的运行中，将实现现有服务向云

服务的转变，完善现有超级计算云，建立并逐步拓展

云存储和动漫渲染云两种服务方向。

4. 应用成果
甘肃省超级计算中心目前为现有用户提供工程

及科学计算整体解决方案，其中包括：计算前辅助

与技术支持、应用环境部署与调试、作业管理与维

护、用户数据存储与备份、结果数据后处理等。服

务领域涉及气象、大陆模式分析、药物虚拟筛选、

分子动力学、材料设计、工程设计、机械模拟、流

体力学、环保科技等众多方向。

2011年12月初经过专家论证，由甘肃省科技厅

批准成立了甘肃省云计算省级重点实验室。因此，

在今后的服务方式上，中心将认真贯彻科技部牵头

制定的我国“十二五”科技发展规划，“以网络为

基础，计算为核心，应用为导向，安全为保障”的

方针，整合、扩充高性能计算设备、大规模存储

设备以及网络基础设施，在超级计算云、动漫渲染

云、云存储三个方向开展云服务研究。重点实验室

的成立，将在利用网络为用户提供大规模计算服

务、海量数据存储以及三维建模渲染方面积累大量

的科研经验。未来，将为中心服务领域的拓展、服

务方式的改进创造有利条件。

甘肃省超级计算中心41万亿次集群投入运行

后，已经承担实施多项国家级以及重大省部级科研

项目。其中包括国家863项目、国家973项目、国家

自然科学基金支持项目、国际科技合作重点项目、

中央高校专项基金项目和省级重大项目等。项目研

究领域涉及气象、大陆模式分析、药物虚拟筛选、

病理研究、分子动力学、材料设计、工程设计、机

械模拟、流体力学、环保科技等众多方向。在甘肃

省装备制造业、金属冶炼铸造和新能源等领域创造

了巨大经济效益，为实现甘肃省工业跨越式发展提

供了高性能计算技术支持。今后，高性能计算技术

服务在甘肃省更为广泛的应用将为实现十二五时期

经济发展起到非常积极的作用，为自主创新、高新

技术发展提供强有力的保障。中心为高等院校和科

研机构提供服务的同时，也推广了高性能计算技

术，促进了科研手段的改进，突显了自身的服务特

色，创造了巨大的社会效益。

在高性能计算应用服务方面，中心下一阶段将

以甘肃省大型企业，特别是有色金属冶炼及压延加

工业，以及绿色能源发展为重点，如铝箔压延、铜

型材挤压、风能发电等。为加快甘肃省优势产业的

研发速度，提升市场竞争力，创造低碳环保的节约

型社会贡献力量。




