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1 旗舰店环境使用说明 

1.1 旗舰店登陆指导 

鲲鹏创新中心旗舰

店HPC集群用户使用指南V3.0.pdf
 

参考：5.1 章节 

 

1.2 使用分配的 VPN 账号登陆 VPN 

请使用各自VPN账号进行登录。 

HPC_fae_vpn.xlsx

 

123.60.114.62.ini
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1.3 连接 VPN 后，使用统一服务器账号密码登陆测试服务器 

服务器登陆节点地址：175.200.19.12  账号：weibohong 密码：Openlab@123 

在当前目录新建个人用户目录进行考试。如：/workspace/home/nws/weibohong/wbc 

1.4 考试内容安装包路径 

/workspace/home/nws/weibohong/opt-case 

 

 

2 鲲鹏 HPC 应用 QE 调优 

迁移指导：https://www.hikunpeng.com/document/detail/zh/kunpenghpcs/prtg-

osc/kunpengquantumespresso_02_0001.html 

 

2.1 QE 应用全栈编译完成 

基于毕昇2.5+hmpi1.2.0+KML 1.7.0完成QE 7.3.1版本的编译 

ldd qe/bin/pw.x 

 

https://www.hikunpeng.com/document/detail/zh/kunpenghpcs/prtg-osc/kunpengquantumespresso_02_0001.html
https://www.hikunpeng.com/document/detail/zh/kunpenghpcs/prtg-osc/kunpengquantumespresso_02_0001.html
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2.2 QE 应用全栈使能运行 

截图QE成功运行：（注意，登陆节点禁止mpirun运行作业，请通过run.sh调度脚本提交dsub -s run.sh） 
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优化点1：使用 毕昇2.5+hmpi1.2.0+KML 1.7.0 三件套 

module purge 

module load compilers/bisheng/2.5.0/bisheng2.5.0 mpi/hmpi/1.2.0/bisheng2.5.0 

libs/kml/1.7.0/kml_1.7.0_lapack3.10.1_scalapack2.2.0_bisheng2.4.0 

 

优化点2：编译参数调优 

./configure CC=mpicc FC=flang F90=flang F77=flang MPIF90=mpifort MPIF77=mpifort FCFLAGS="-

O3 -march=armv8.2-a -mcpu=tsv110 -mllvm -force-customized-pipeline=true -fuse-ld=lld" 

CFLAGS="-O3 -march=armv8.2-a -mcpu=tsv110 -mllvm -force-customized-pipeline=true -fuse-ld=lld" 
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优化点3：设置为120个核 

 

mpirun  -n 120 -x OMP_NUM_THREADS=1 -mca btl ^vader,tcp,openib,uct -x PATH -x 

LDLIBRARY_PATH /workspace/home/nws/weibohong/zhukai/tiaoyou/q-e-qe-7.3.1/PW/src/pw.x -input 

test_3.in  
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3 附录：修订记录 

版本 发布日期 修订记录 

V1.0 2024-5-20 init 

   

 


