
AlphaFold 3 推推推推推推推推推推推 HPC 推推推推

推推推推推推推推  推推

11



3   CPU 推推推推

2   推推推推推推

推推推推推推 推推 Pairformer 推推 MSA 推 Template

1   推推推推推推

AlphaFold 3 推推推推推推 推推推推推推 推推推推推推推推推

推推

2

4   推推推推

推推 Fusion

推推推推

推推推推

推推推推

2



6   推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推 推推推推 推推推推

5   推推推推推推推推推推

推推推推推

推推

23



3   推推推推推

LPO 推推推推推推推推推推推 推推

2   推推推推

推推推推推推推推 推推推推推推 推推 LPO 推推 推推推推推推推推推

1   推推

推推推推推推推推推 推推推推推推推推推 推推推推推推

推推

AlphaFold 3 推推推推推推推推推 推推推推推推推推推推推推推 推推推推推

推推推推 / AlphaFold 3 推推推推推推

34



3   推推推推推

LPO 推推推推推推推推推推推 推推

2   推推推推

推推推推推推推推 推推推推推推 推推 LPO 推推 推推推推推推推推推

1   推推

推推推推推推推推推 推推推推推推推推推 推推推推推推

推推

推推推推 / 推推推推推推

3

AlphaFold 3 推推推推推推推 Diffusion 推推推推推 60% 推推推推 Recycle Processing Module 推推推推 40% 推

推推推推推推推推推推推推推推 推推 Diffusion 推推推 Recycle Processing 推推推推推推推推推推推推推推推推

推推推 40% 推 60% 推推推推推推推推推推推推推推推推推推

Diffusion 推 Recycle 推推推推推推推

AlphaFold 3 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

推推 推推推推推推推推推推推推推推 推推推推推推推推推推 Transformer 推推推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

5



3   推推推推推

LPO 推推推推推推推推推推推 推推

2   推推推推

推推推推推推推推 推推推推推推 推推 LPO 推推 推推推推推推推推推

1   推推

推推推推推推推推推 推推推推推推推推推 推推推推推推

推推

推推 AlphaFold 3 推推推推推推推推推推推推推推 推推推推推推推推推推推 Transformer 推推推推推推推推推推推推推

DP 推 TP 推 PP 推推推推推推推推推推推 AlphaFold 3 推推推推

-  推推推推推 DP 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推 AlphaFold 3 推推推推推推推

推推推推推推推

-  推推推推推 TP 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推 AlphaFold 3 推

推推推推推推推推推推推推推 推推推推推推推推推 attention 推推 TP 推 head 推推推推推推推推推推推

-  推推推推推 PP 推推推推推推推推推推推推推推推推推 AlphaFold 3 推推推推推推推推推

推推推推 / 推推推推推推推推推推推推

3 6



推推推推推推 / 推推推推推推

Recycle Processing Module 推推推推推 Pairformer 推 Template Embedding 推 MSA Embedding 推推推推

推推推推推推推推推推 Pairformer 推推推推推推推推推推推 Template Embedding 推 MSA Embedding

Pairformer 推推推推推推推推推推推推推 Triangle Update 推 Grid Attention 推推推推

推推 Diffusion 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

7



推推推推推推 / Parallel Triangle Update

Triangle Update 推推推推推推推推推推推推推推推推 Triangle Update 推推推推推推推 推推推推推推推推 推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推推推 all - to - all 推推推

推推推推推推推 Permute 推推推推 推推推推 推推推推推推推推推推推推推推推推推推 3 推 Permute 推推推推推推 2 推

Permute 推推推

8



推推推推推推 / Parallel Grid Attention

Grid Attention 推推 Transformer 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推 Batch Self - Attention with Bias.

推推推推推推推推推推推推推推推推推推 Batch 推推推推推推推推推推 Bias 推推推推推 All - Gather 推推推推 Bias 推推

9



推推推推推推 / Parallel MSA&Template Module

推推推推推推推推推推推推推推 Pairformer 推推推推推推 MSA 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推 Attention

推 Layernorm 推推推推推推推推推推 Pairformer 推推推推推推推推推推推推

推推推 MSA Module 推推推

-  MSA attention 推 MSA Transition 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

-  推推推 Pairformer 推推推推推推推推推推推

10



推推推推推推 / 推推 Fusion

推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推 All - Gather 推推推推推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推 Recycle Processing Module 推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推 fusion 推推推 All - Gather 推推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

11



推推推推推推 / 推推推推

ASC 推推推推推推推 Diffusion 推推推推推推推推推推 5 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推 5 推推推推推推推推推推推推推推推推推

推推

推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推 推推推推推推推推推推推推

推推推 推推推推推推推推推推推推推推推推推推

12



Pairformer 推推推推推推推推推推推推推 torch.distributed 推推推推推推推推 GPU 推推推推推 NCCL 推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推 CPU 推推推推 torch.distributed 推推推推推推推推

-  推推推推 GLOO 推推推推推推推推推推推 10% 推推

-  MPI 推推推推推推推推推推推推推 inference mode 推 MPI 推推推 推推推

推推推推推推推推 torch.distributed 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推 MPI4PY 推推推推推 MPI 推推推

推推推推推推推推推  All - to - All 推推推推推 RDMA 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推推

CPU 推推推推 / 推推推推

13



CPU 推推推推 / 推推推推

14



推推推推推推推推 推推推推推推推推

推推推推 推推推 推推推推 推推推推 推推推 推推推推

推 推推 推 推 推推 推

推 推推 推 推

推 推推 推 推

推 推推 推

推 推推 推RPA - D

OPA - D

RPA

OPA

DMPO

推推

推推

推推 CPU 推推推推推 xfold 推推推推推推 Triton Flash - attention 推推推推推推推推推推推推推推 torch 推推推 CPU 推推

推推推推推推推推推推 mask 推 bias 推推推推推推推推推推推推推推推 PyTorch 推推推推推推推推 CPU SPDA 推推推

Flash - Attention 推推

推推推推推推推推推 推 推推 Recycle  Processing 推推推推 2 P 48 T 推推推 推 Diffusion 推推推推 1 P 96 T 推推推 推 推

推推推推推推推推推推推 推 推推推推推推 推 推推推推推推推推推推推推推 推

推推推推推推 + 推推推推推推推推推

推推推推推推推推推 Google 推 tcmalloc 推推推推 PyTorch 推推推推推推推推 推 PyTorch 推推推推推推推推推推推

推推推 CPU 推推推 推

推推推推推推推

推推推推推推推

推推推推推推

推推推

推

推推 推 推推 推推推推推推推 推推推推推推

推推推推推推推推

推推 推推 推推 推推推推推推推推

推推推推推 推推 推推推推推推推推推 推推

推推推推推推

推推推 推推推推 推推推推推推推推推推推

推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推 推推推推推推推推推推推推

8

CPU 推推推推 / 推推推推
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6

推推推推

38.62s

69.75s

8qft_a_1174_1174

9jcv_a_606_606

8w4w_a_358_358

201.54s

推推推推推推推推 ( 推推 )

44.63s

133.10s

8j7f_a..._e_20_1176

8x0w_a_470_b_464_934

8c4z_a_112_b_282_394

推推推推推推推推 ( 推推 )

203.64s

16



Part 2 推推推推 HPC 推推推推推推推推推推推推推推
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Coursework of System in SYSU

• HPC Programming and Practicing

• Parallel Programming and Algorithm

• Computer Architecture

• Operating System

• Principle of Compiler

• Computer Networks

• Computer Organization

• Basics of C Programming

• ……

18



• Our HPC lecture is released on 
https://easyhpc.net/course/212 

•中山大学超算习堂
• Email to huangd79@mail.sysu.edu.cn to 

get an invitation code

• Include slides, Labs and reading materials

• Cluster resource for MPI and OpenMP

•  GPU resource is provided at 
ai.easyhpc.net (智算习堂)
• NSCC-GZ support various GPUs

• x86/ARM CPU, DCU

•  3090, V100, K20 GPU 19

Lecture and Lab Platform

19

mailto:huangd79@mail.sysu.edu.cn


• Integrated coding environment

• High quality online course materials

• Learning and practicing 

20

Online Lab Platform

20



推推推推

推推 推推 推推推推推推推推推推推推 推推推推推推推 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推 推推推推推推推推推推推推推 推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推 推推推推推推推推推推推推推推推推推 推推推 推推推推推推推推推推推推推推 推推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推 推推推推推推推推推推推推推 推推推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推

推推推推推推推推推推 LPO 推推推推推推推推 1 推推推推 推推推推推推推推推推推推推 推推推推推推推推推推推推推

推推推推推推推推推推推推推推推推推 𝒌 推推推 推推推推推推 𝒌 推推推推推推推推推 推推推推推推推推推推推推

18

• Customized containers and resources for Lab

21

镜像编辑 节点配置安装软件环境：如MPI、
OpenMP、Pthreads、
CUDA、Python

指定硬件配置：节点数、
CPU核心数、内存大小、
GPU类型、使用时长等

在线实训 案例在线课程 软件库

实践
环境

资源引用

ARM、x86 CPU集群 DCU、4090、K20、V100 GPUs

HPC and AI Coding Environments

21



Student Cluster Club in SYSU
• Founded in 2012

• Base on NSCC-GZ and CSE SYSU

• Participate in various cluster and parallel 

competitions 

• Cultivating expertise in HPC and AI 

22



• Zhiguang Chen（陈志广）:
• Professor in SYSU and NSCC-GZ
• Ph.D. obtained from NUDT

• Dan Huang（黄聃）
• Associate Prof. in SYSU and NSCC-GZ
• Previously worked in ORNL and NJIT
• Ph.D. from University of Central Florida

• Guangnan Feng （丰光南）
• Post-doc in SYSU and NSCC-GZ
• Participated in ASC’18, ISC’19
• Ph.D. obtained from SYSU with publishing 

papers in SC and ICS
• Research area: HPC interconnect protocols, 

algorithms and implementations

Advisors

23



• Recent HPC awards
• 2025 ASC, First Prize
• 2024 ASC, silver prize
• 2022-23 ASC, first prize
• 2024/25 ISC, online Champion
• 2023 ISC, 4th place
• 2022 ISC, 2nd place
• 2024 SC, 2nd place (IndySCC)
• 2022 SC, Online Champion
• 2021  SC, Champion (IndySCC)

• Parallel code optimization
• 2024 PAC, 1st prize
• 2022 PAC, 2nd prize
• 2020 PAC Silver prize

24

Awards and Achievements 

24



Recruitment

Publicity Preliminary
Final 

Interview

• Open to all majors.

• Online and offline channels.

• Welcome students with passion, 

dedication, and humility.

• Assign tasks .

• Provide tutorials for beginners.

• Track progress.

• Encourage, and provide guidance.

• Question task completion.

• Stress interviews.

• Learn About Candidates' Personality

25



Internal Training

Tutorial Schedule for Newbies

• Invite seniors to make tech 

talks every week.

• Leverage academic forums

at NSCC-GZ to broaden 

horizons.

26



Daily Training

• Group Competitions.

• Time Management.

• Review and Summary.
Practice

Collaboration

Cluster
Setup

Start from Server

27



Thank you

29
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