公共平台集群付费帐户开通申请表
	
单位名称（院系）
	

	课题组负责人
	

	电话/传真
	

	E-mail
	

	申请人声明
	本人承诺：
已阅读并同意厦门大学固体表面物理化学国家重点实验室《公共平台集群收费标准》的相关内容，按时缴纳机时费用，按规定使用允许的计算资源，不危害系统安全。

	课题组负责人签字
	

                                      年    月    日

	学号
	姓名
	用户名
	使用截止日期
(YYYY-MM-DD)
	拟使用队列

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	


填表说明：
1. 用户名只能由英文字母组成；
2. 学生需提供学号信息；
3. 使用截止日期是指学生毕业时间，教师可以不填写；
4. 所有用户都隶属于课题组负责人所在用户组，根据各自使用机时，由课题组负责人进行缴费；
5. 服务器集群已全部完成部署和调试，配置有q16cores，q32ncores，q8253m6tb和gpu等多个作业队列；
6. 该表填写完成后，请扫描或拍照后同时发送到以下两个邮箱：
junjingg@xmu.edu.cn和fmying@xmu.edu.cn；


全重室高性能计算平台介绍
一、计算平台基本信息：
· 操作系统：Red Hat Enterprise Linux Server release 7.9 (Maipo)
· 编译器：Intel® oneAPI Base/HPC Toolkit 2022
· 数据库：Intel® oneAPI Base/HPC Toolkit MKL 2022.2.1
· MPI：Intel MPI 2021.7.1
· 作业调度软件：Platform LSF 10.1 


二、计算平台硬件资源
	作业队列
	节点类型/
IP地址
	数量/个
	单节点配置

	q16cores
q32ncores
	双路节点
172.27.123.33
	205
	CPU: 2*Intel Xeon Gold 6326 16C 2.9GHz
Memory: 128GB 3200MHz 1.2V RDIMM
Disk: 960GB SSD NVMe PCIe 3.0

	q32ncores
	双路节点
172.27.127.62
	30
	CPU: 2*Intel Xeon Gold 6326 16C 2.9GHz
Memory: 256GB 3200MHz 1.2V RDIMM
Disk: 960GB SSD NVMe PCIe 3.0

	gpu
	双路节点
59.77.33.131
	20
	CPU: 2*Intel Xeon Gold 6326 16C 2.9GHz
GPU: NVIDIA GeForce RTX 3090 24GB memory*4
Memory: 256GB 3200MHz 1.2V RDIMM
Disk: 3.5TB SSD 

	q8253m6tb
	八路节点
172.27.123.33
	4
	CPU: 8*Intel Xeon Platinum 8253 16C 2.2GHz
Memory: 6TB 3200MHz 1.2V RDIMM
Disk: 3.6TB 2.5 inch S4520 960GB



三、计算平台软件资源
	软件名称
	版本
	使用许可

	Gaussian 09
	E01
	厦门大学

	Gaussian 16
	C02
	厦门大学

	VASP
	6.4.2
	课题组版本

	CP2K
	2025.2
	开源软件

	Materials Studio
	8.0
	固体表面物理化学国家重点实验室

	openmolcas
	2022.24
	开源软件

	GAMESS-US
	2016
	开源软件

	Amber
	[bookmark: _GoBack]22
	课题组版本

	turbomole
	7.5
	课题组版本

	QuantumATK
	2018.06-SP1
	课题组版本




