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应用实践中的科学计算平台

应用于 CAE 仿真分析的科学计算平台

• CAE 仿真分析技术

• 面向仿真分析软件的英特尔优化

应用于分子动力学的科学计算平台

• 分子动力学技术

• 面向英特尔® 架构平台的分子动力学软件优化

Linpack 基准性能测试英特尔® 发行版

• Linpack 基准性能测试英特尔® 发行版简介

• 配置 Linpack 英特尔® 发行版

• 运行 Linpack 英特尔® 发行版

• Linpack 英特尔® 发行版对异构计算平台的支持

• 提升运行性能

• 面向英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器的运行

应用于生命科学的科学计算平台

• 生命科学与高性能的科学计算平台

• 面向英特尔® 架构平台的生命科学软件优化

面向英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器的配置和调优

• 全局优化配置

• “仅 HBM”  与 “HBM 缓存” 内存模式下优化配置

• “HBM Flat” 内存模式下优化配置

面向英特尔® 架构优化的 HPCG 基准测试

• 面向英特尔® 架构优化的 HPCG 基准测试简介

• 使用面向英特尔® 架构优化的 HPCG 基准测试

• 选择最佳参数配置和 Problem Sizes

• 面向英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器的运行

面向英特尔® 架构平台编译并运行的 Stream 基准测试

• 编译前准备

• 编译 Stream 基准测试

• 运行 Stream 基准测试

• 面向英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器的运行

第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器

英特尔® 至强® CPU Max 系列

英特尔® 高级矢量扩展 512（英特尔® AVX-512）

英特尔® oneAPI 工具套件

英特尔® MPI 库

英特尔® oneAPI 数学内核库（oneMKL）

基于 LLVM 的英特尔® 编译器

英特尔® oneAPI DPC++/C++ 编译器

英特尔® Fortran 编译器

英特尔® vTune™ Profiler

英特尔® Trace Analyzer and Collector （ITAC）
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趋势篇

0504

今天，在科学研究和技术实践各领域，以计算机和智能为代表的

信息技术已成为加速创新的关键力量，作为现代科技三大支柱之

一的科学计算，更是在其中发挥着无可替代的作用。尤其是一些

领域，随着科学研究的深入，需要处理的数据量越来越大，算法

也日益复杂，需要计算机系统大幅提高性能、加快处理速度来予

以支撑。例如，在流体力学领域，一些仿真模拟场景中所需处理

的网格动辄数以亿计；在气象预测领域，气象机构每年从卫星、

飞机或观测站等获取的气象数据多达 PB 级别。在其它如天文、生

命科学等领域同样如此，大规模方程计算和海量数据处理，虽然

为探索未知开辟着新路径，但其计算过程就犹如黑洞一般会大幅

榨取计算资源，让运算变得异常困难，也带来了巨大的成本。

在技术的落地实践、工程实现阶段，这一现象就更为突出。例如在

制造行业，在设计研发阶段开展高精度的仿真模拟，不仅能大幅降

低物理原型 / 实验的数量和成本，还能提高设计质量和效率，缩短

新品研发上市时间，进而提升竞争力。但实施大规模仿真任务，往

往需要数天乃至以周计才能完成，中间还可能还会因基础设施性能

不足（例如内存带宽性能不足等）而中断，无法获得预期的效果。

为应对上述挑战，拥有更强性能的科学计算平台正应运而生且不断

迭代进化，除了拥有比普通计算机系统更强的计算、存储和 IO 等

基础能力，以及操作系统、驱动程序、文件系统、编译器和应用软

件支持外，它还需要依托并行性（同时处理多项任务）和分布式（在

多个节点处理任务）特性来实现更大规模的算力部署，以及计算的

高效率和运行中的高稳定性。2023 年 6 月 25 日，英特尔宣布，

Aurora 超级计算机在阿贡国家实验室完成部署，这成为全球首台

峰值性能超过 2 Exaflops（1 Exaflops = 100 亿亿次浮点指令 / 秒）

算力的超级计算机 1。

基因测序等工程探索，科学计算平台都正帮助人们加速科学发现、

优化业务流程，进而创造更美好的生活。

• 制造领域：由科学计算平台提供支持的计算机辅助工程

（Computer Aided Engineering，CAE）正广泛用于产品设

计与制造过程，例如在航空航天、船舶制造中，借助计算流体动

力学（Computational Fluid Dynamics，CFD）和有限元分析

（Finite Element Analysis，FEA）软件，能更好地模拟碰撞、

噪声、振动、硬度和应力等，可加速结构分析，进而在降低研

发制造成本的同时，为用户提供更优质的产品。

• 生命科学：科学计算平台也被用于基因组分析、冷冻电镜数据

分析等生命科学领域，助力健康医疗、制药产业的技术创新和

应用。例如在制药行业，研究者可以借助科学计算平台与分子

动力学模拟软件，来设计药物和模拟测试药物的有效性，而这

不仅可缩短新药研发过程，也能够提高新药的安全性。

• 气象预测：科学计算平台能通过对浩如烟海的气象数据展开处

理和分析，来提升气象预测的精准度，进而帮助人们更有效应

对灾害天气，如高温炎热、飓风等，也能对农业、风力发电等

高度依赖气象预测领域的生产经营提供支持。

除此之外，科学计算平台同样也在太空探索、金融风险防范以及

石油勘探等众多领域发挥巨大作用，此处不再一一赘述。而随着

科学计算在千行百业重大创新的加速作用不断展现，其市场规模

也得以高速扩展。有研究表明，2022 年全球科学计算市场规模已

达 360 亿美元，预计到 2027 年这个数据将达 499 亿美元，年复

合增长率（Compound Annual Growth Rate，CAGR）达 6.7%2。

随着科学计算应用范围的不断扩大，多样化的应用实践场景也对

其平台性能提出了更高要求，需其通过架构创新、软件优化来应

对更大规模计算带来的效率、成本等挑战。尤其随着人工智能

（Artificial Intelligence，AI）、大数据 （Big Data）以及云计算 

（Cloud  Compute）等前沿 IT 技术不断被引入科学计算应用场景，

使得在强化硬件基础设施之上，通过各类优化软件和加速库，来提

升科学计算平台的效能，也成为了各行各业使用者所关注的焦点。

一直以来矢志于在科学计算领域发挥 “核芯” 作用的英特尔，除了

提供英特尔® 至强® 可扩展处理器系列、英特尔® 至强® CPU Max

系列等先进算力平台产品外，也在持续通过英特尔® oneAPI、 

英特尔® AVX - 512 等软件和技术，为科学计算平台的优化和性能

增强提供更多助力。在下一篇 “应用优化实战篇” 中，我们将就面

向英特尔® 架构的 CAE 仿真分析、分子动力学以及生命科学相关

软件的优化编译和运行，进行细节剖析和示例参考。

1 更多信息请参阅：https://www.alcf.anl.gov/aurora
2 数据援引自 marketsandmarkets 报告《High-performance Computing (HPC) Market by Compnent, Computation Type (Parallel Computing 

Distributed computing and Exascale Computing), Industry,Deployment,Server Price Band, Verticals & Region - 2027》：https://www.
marketsandmarkets.com/Market-Reports/Quantum-High-Performance-Computing-Market-631.html

图 1-1-1   Aurora 超级计算机

基于更强劲的性能和进一步优化的计算架构，科学计算平台，尤

其是其中的佼佼者们正在千行百业中承担起越来越重要的角色。

从传统的天文、物理、生物、气象等研究，到金融服务、生产制造、

石油勘探等生产实践，再到新型产业如新材料研究、新药物研究、
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应用实践中的
科学计算平台

808 09

今天，各类高性能的科学计算平台已在工业设计制造、生命科学、

医疗健康、气象环境、航空航天获得了广泛运用，承担起产品设计、

数据分析和模型优化等工作。与普通的计算场景不同，科学计算

平台在实践应用中，对平台的基础算力、内存带宽、并行计算能

力以及面向不同应用的专门加速库都有着较高要求。

因此在各个应用实践场景中，使用者在选择适合的硬件基础设施

之外，也有必要针对场景的需求以及硬件基础设施的特性，对科

学计算平台进行优化与增强。使用者部署在科学计算平台上的各

类应用，如 OpenFOAM、Relion 等，通常是通过下载源代码（从

Github网站或Git本地仓库）再进行编译的方式进行部署和运行，

因此在编译和运行的过程中对各项参数进行合理配置，是帮助使用

者们获得更优性能的有效手段（根据任务需求，通过各型英特尔® 

编译器执行编译过程同样也是重要的优化途径）。

此外，几乎所有的科学计算应用都会采用多节点部署和并行计算

的方式来提升计算效率，缩短处理时长，因此对多节点并行计算

方式的优化也是使用者应当关注的重点。在实战中，使用者通常

需要关注以下方面：

• 计算速度：这一方面取决于所选择核心算力芯片的内核数量，

主频、微架构设计以及末级缓存容量等，另一方面也应考虑 

芯片的指令集架构（Instruction Set Architecture，ISA），例

如对 SIMD（Single Instruction Multiple Data，单指令多数据

（Single Instruction Multiple Data，SIMD）的支持，这对于

广泛使用并行计算的科学计算应用而言，无疑非常重要。同时，

英特尔® 睿频加速技术（Intel® Turbo Boost Technology）、 

英特尔® 超线程技术（Intel® Hyper-Threading Technology）、增

强型英特尔® SST（Enhanced Intel® Speed Select Technology）

等基于英特尔® 架构的处理器性能增强，也能为科学计算任务的

加速提供助力。

• 内存性能：无论是流体动力学，还是基因组分析，科学计算应

用所面临的一个共性问题是需要处理和传递的数据集和模型

变得越来越大。例如在流体动力学中，计算任务面临的网格数

量可能高达百亿。这一情况下，内存带宽性能也成为制约科

学计算效率的重要因素。因此，除了选择支持 DDR4/DDR5

高性能内存产品的平台，引入高带宽内存（High Bandwidth 

Memory，HBM）也是一项重要选择。

• 并行计算：执行并行计算以及多节点间的并行计算是提升科学

计算效能的重要途径。使用者一方面可以借助非一致性内存访

问（Non Uniform Memory Access，NUMA）等技术来实现

多路并行算力优化；另一方面，英特尔® MPI 库等的引入，也

可以使复杂的科学计算应用程序能够在基于英特尔® 架构的处

理器及兼容相关架构的处理器的科学计算集群上运行得更好。

• 加速库：科学计算任务中涉及大量或简单、或复杂的数学、物

理以及其它计算，在编译时引入专门的加速库能够有效提升计

算效率，例如快速傅立叶变换（Fastest Fourier Transform，

FFT）计算在分子动力学，生命科学相关计算任务中有着非常

频繁的使用。使用者可通过引入英特尔® oneAPI 数学内核库 

（英特尔® oneMKL）等加速库，不仅为科学计算任务提供基

础线性代数子程序库（Basic Linear Algebra Subprograms，

BLAS）来加速线性代数计算的效率，也为快速傅立叶变换等

计算过程提供助力。 
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CAE 仿真分析技术

随着科技的不断进步，各行业对于工程与产品设计的要求也精益

求精。传统的设计方法已经不能满足全部需求，计算机辅助工程

（CAE）的出现解决了这个问题。CAE 一般指用计算机系统对工

程或产品进行各类分析，对其工作状态和运行模式进行模拟，及

早发现设计缺陷，并验证功能和性能的可用性和可靠性。CAE 软

件能帮助工程师对新产品、新系统进行设计、分析、优化和验证，

以新的设计、验证方法来大幅提高工程与产品设计的效率和准确

度。常见的 CAE 软件包括 ANSYS、ABAQUS 等。

通常而言，基于 CAE 软件开展的仿真分析可分为分析建模、前处

理、求解计算、后处理等流程。常见的应用分类包括FEA、CFD等，

其中：

• 有限元分析（FEA）软件：可以帮助企业减少在产品或者流程

的设计、优化或控制环节中原型测试的原型数量和测试次数。

对于企业和研究机构来说，有限元仿真分析不仅仅可降低成本，

更重要的是能够帮助企业或机构在激烈的市场竞争中增加优势，

为研发投入带来更高的回报。

图 2-1-1   不同分类的 CAE 应用软件

图 2-2-1  使用 OpenFOAM 开展高效的 CFD 仿真分析工作• 计算流体动力学（CFD）软件：CFD 是流体力学的一个分支，

是在各种工程学科中对稳定或非稳定流体的流动进行建模的实

践。它通过计算机模拟获得流体在特定条件下的数据，实现了

用计算机系统代替试验装置来完成 “计算试验”，为工程技术人

员提供了实际工况模拟仿真的操作平台。CFD 工作负载往往涉

及具有数百万乃至上亿个单元的复杂非结构化网格，对内存带

宽性能更为敏感。

OpenFOAM 的工作流程一般可分为问题定义与规划、创建计算

网格、选择合理的模型、求解器与参数（例如边界条件、迭代次

数等）以及对各类参数进行配置，启动求解器进行迭代计算以及

后处理、结果分析等步骤。

应用于CAE仿真分析的
科学计算平台

CAE 软件

FEA（有限元分析）

LS-Dyna、ANSYS Mechanical、……

ANSYS Fluent、OpenFOAM、 ……

IFEA（隐式有限元分析）

EFEA（显式有限元分析）

CFD（计算流体动力学）

MBD（多体动力学）

……

在面向 CAE 仿真分析的科学计算平台构建上有着丰富经验的 

英特尔，一直以来都通过其强劲的硬件产品性能和丰富全面的软

件栈和加速库，为 CAE 仿真分析领域的软件提供强劲的支持和丰

富的优化措施。下文中将就 OpenFOAM、Ansys Fluent 等常见

CAE 仿真分析软件在基于英特尔® 架构的平台上的优化编译和运

行展开介绍。

面向仿真分析软件的英特尔优化

面向 OpenFOAM 的优化

作为一个C++工具箱，OpenFOAM（Open source Field Operation 

And Manipulation）具有一系列面向 CFD 解决方案的自定义数据

求解器（Solver）和前处理、后处理组件。其内置了一个独特的、

高度可扩展的 CFD 软件开发工具套件（devkit），并包含了由这

个 devkit 构建的一系列 CFD 应用程序。例如在一些版本中，使

用者可方便地在其中描述偏微分方程的有限体积离散化，支持多

面体网格，并支持大型并行计算等。这一系列的应用程序具有可

便捷地进行定制与扩展的特点，方便了工业企业、学术研究和政

府机构在大量相关领域中利用 OpenFOAM 开展高效的 CFD 仿真

分析工作 3。

3 OpenFOAM 由 OpenFOAM 基金会根据 GNU 通用公共许可条款作为开源代码分发。OpenFOAM 由 OpenFOAM 创始人、CFD Direct  
和 OpenFOAM 基金会董事 Henry Weller 领导的多个贡献者开发。OpenFOAM 的当前版本可在 https://openfoam.org/download/ 下载， 

可用于 Ubuntu Linux、其他 Linux 发行版以及该软件的 Windows 或 macOS 版本。用户也可以从源代码下载并编译 OpenFOAM。

10
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在实践中，由于计算网格动辄百万起乃至上亿，OpenFOAM 的

工作负载通常需要应对海量的计算任务，因此，OpenFOAM 通

常会使用拆分算域法来执行并行计算，即，将计算域分解成一系

列可单独执行的离散部分，并使用不同的处理器内核对其分别开

展计算。同时，海量的计算网格也对计算平台的内存带宽等性能

有着较高要求。基于上述工作特性，OpenFOAM 效能的发挥，

一方面需要使用者为之提供有充分软硬件支持力（算力、内存带宽、

开发生态等）的科学计算平台，另一方面也需要根据计算设施、应

用场景的差别进行有针对性的优化。

■  更强的科学计算平台支撑

由英特尔® 至强® 可扩展处理器系列等为核心构建的科学计算平台

能帮助 OpenFOAM 的使用者获得更佳性能表现。以第四代英特尔® 

至强® 可扩展处理器为例，全新微架构不仅每路配备多达 60 个内

核，单核性能也比上一代产品更优。同时，该处理器也在以下方

面对 OpenFOAM 工作负载提供助力：

• 提供了对 DDR5 内存的支持，提供的带宽和速度与上一代 

DDR4 相比提高多达 1.5 倍，速率达到 4,800 MT/s；

• 具有多达 80 条 PCIe 5.0 通道，PCIe 5.0 的 I/O 带宽是上一代

PCIe 4.0 的两倍；

• 通过英特尔® 超级通道互联（Intel® Ultra Path Interconnect,  

英特尔® UPI）2.0 提高多路带宽（高达 16 GT/s）；

• 提供 CXL 1.1 连接，在 CPU 和加速器之间创建统一且一致的内

存空间，加速工作负载所需的数据吞吐。

值得一提的是，OpenFOAM 工作负载得益于全新的英特尔® 至强® 

CPU Max 系列对高带宽内存（HBM）的支持，性能上能够更上

一层楼。作为一种采用 3D 堆叠技术的全新内存产品，HBM 能为

OpenFOAM 工作负载提供更高的内存带宽，大幅提升其数据吞

吐性能。

在硬件平台之外，英特尔还为 OpenFOAM 工作负载提供了英特尔® 

oneAPI 工具套件这一基于新一代标准的英特尔® 软件开发工具，

通过一个简化的、跨体系结构的编程模型来帮助使用者能简化相

关开发、优化过程。同时，通过广泛的生态系统合作，英特尔一

直致力于让 OpenFOAM 这样的开源应用在英特尔® 架构上有着

更优表现，帮助各领域用户缩短项目时间，提升优化工作的效率。

■  针对性的编译优化

由于特定的计算模式，OpenFOAM工作负载受内存带宽影响更大。

一些测量表明，目前大多数的 OpenFOAM 作业都不同程度受到

了内存带宽限制的困扰。因此，在为面向 OpenFOAM 的科学计

算平台提供第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器、英特尔® 至强® 

CPU Max 等新一代处理器之外，使用者也可借助英特尔® 编译器，

开展有针对性的编译优化。

在实战中，使用者可以参考以下代码示例来逐步开展编译优化：

# 步骤 1

下载 OpenFOAM（本代码示例中使用了 OpenFOAM 4.1，可根据实

际情况选择更新版本）及第三方软件（CGAL-4.8、boost_1_55_0、

gmp-5.1.2、mpfr-3.1.2、metis-5.1.0，以上软件均可根据实际情

况选择更新版本）

# 步骤 2

矢量寄存器和单指令多数据（SIMD）硬件指令集是提升 CPU

并行处理效能的基本方法之一，因此为了更好利用算法 / 代码中

的数据并行性，优化方案也加入了对英特尔® 高级矢量扩展 512 

（Intel® Advanced Vector Extensions 512, 英特尔® AVX - 512）

的支持。英特尔® AVX - 512 指令集支持矢量级并行计算模式，能

让OpenFOAM在运行时，每个内核同时使用两个矢量处理单元（其

中每个单元能同时处理 16个单精度（32位）或 8个双精度（64位）

的浮点数）。新一代的英特尔® 至强® 系列处理器都内置了英特尔® 

AVX - 512 技术，在使用时，需要在编译器选项中加入：-xCORE 

-AVX512。

在使用英特尔® 编译器构建 OpenFOAM 时，需要对相关参数进

行设置（如 mpi），在面向 64 位系统进行编译时，可参考以下

代码示例：

# 步骤 3

创建安装文件，并在进行编译之前获取该文件的源代码，代码示

例如下：

为制作带有 gmp-5.1.2 和 mpfr-3.1.2 库的 CGAL，使用者还需要

创建 gmp-5.1.2 和 mpfr-3.1.2 库，它们是在以下位置创建的：

在编译 CGAL 时，库文件是在 lib64 文件夹下搜索的，因此使用

者需要将 lib 文件夹重命名为 lib64，然后制作 CGAL 库。以下是

代码示例：

# 步骤 4

构建第三方软件，包括使用英特尔® 编译器构建 gmp:

# 步骤 5

使用英特尔® 编译器构建 Scotch 库，代码示例如下：

# 步骤 6

用英特尔® 编译器构建 metis-5.1.0 库

使用英特尔® 编译器构建 mpfr：

使用英特尔® 编译器构建 CGAL：

在构建 CGAL 的同时，使用者还需要构建 boost 库。CGAL 的

makefile 中调用 bootstap.sh 时，需要将 “bjam” 替换为 “b2”，并

声明使用英特尔工具集构建库，同时添加英特尔® 编译器和优化标

志 -xCORE -AVX512 的声明。以下是代码示例：
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# 步骤 7

使用英特尔® 编译器构建OpenFOAM-4.1.x。使用者需要在mplibI 

NTELMPI 文件中提供正确的 IntelMPI 路径。将 include64 和

lib64 替换为 include 和 lib，代码示例如下：

由英特尔提供的一系列硬件指令集和软件，包括英特尔® AVX - 

512、英特尔® oneMKL，能够对 Ansys Fluent 任务中的密集型计

算任务提供优化，进而提升整体仿真分析的效率。这些硬件指令

集和软件，在最新几代英特尔® 至强® 可扩展处理器平台上都获得

了集成。用户可以在此基础上，结合英特尔® 架构处理器的多核优

势对 Ansys Fluent 的求解器进行优化。

得益于全新的 HBM 内存以及其它集成技术，全新一代的英特尔® 

至强® CPU Max 系列处理器对 Ansys Fluent 等需要大量内存参

与的工作负载有着显著的性能加成。这一处理器平台的内核数

量高达 56 个，并使用英特尔® 嵌入式多芯片互连桥接（Intel ® 

Embedded Multi-Die Interconnect Bridge, 英特尔® EMIB）技术

相互连接。

该处理器的内存子系统中，包括了 64GB 内置 HBM2e 内存（为

每个内核提供了超过 1GB 的 HBM 容量）、高达 112.5MB 的共享

末级缓存和每路 8 个 DDR5-4800 内存通道。同时，内置的平台

增强和硬件优化也有助于更大限度地提高 HBM 子系统的性能，

包括：

• 重构的硬件预加载算法；

• 增强的非核心频率缩放技术；

• 面向本地内存请求的内核直连技术；

• 跨套接字一致性的增强型嗅探过滤器。

与 OpenFOAM 一样，Ansys Fluent 的工作流程大致可分为建

立模型（例如涡流、粒子流模型）、定义参数特性、定义边界条

件，启动求解器进行迭代计算以及后处理、结果分析等步骤。在

Ansys Fluent 工作任务中，会用到以下组件：

• AMG 求解器：Ansys Fluent 引入了代数多重网格（Algebraic 

multigrid，AMG）算法来驱动处理器的多个内核进行并行工作

以提高效率。AMG 求解器可以使用一系列离散函数、模型、变

量和方程来求解稀疏方程组。AMG 求解器在求解速度、稳健性

和内存占用方面都非常高效；

# 步骤 8

编译完成后，用户可以检查 output.log，并运行检查其是否正常

工作，代码示例如下：

Ansys Fluent
作为一款功能强大的计算流体动力学工具，Ansys Fluent 的应用

范围涵盖了各种物理建模功能，可对工业应用中包括飞机机翼上

的气流、熔炉燃烧、鼓泡塔、石油平台、血液流量、半导体制造、

无尘室设计以及污水处理厂等具体应用在内的流动、湍流、热交

换和各类反应进行建模。同时，也可以向使用者提供现代化用户

友好型界面，在单窗口工作流程中简化从前处理到后处理的流程。

轻松应对复杂工作任务的背后，是巨大的求解计算量，一些复杂

的模拟可能需要数小时甚至数天才能完成。为了应对这一挑战，

Ansys Fluent 需要引入科学计算平台来承载压力，而一直以来，

Ansys Fluent 也以其高效的科学计算平台扩展性而著称，大规模

分析可以让 Fluent 在多个计算处理芯片（包括 CPU、GPU 等）

上轻松地求解。为了让 Ansys Fluent 工作负载获得更优的处理效

能，其使用者也在不断寻求新的优化方案来提升其性能表现。

图 2-2-2   使用 Ansys Fluent 开展高效能的 CFD 仿真分析工作

图 2-2-3   英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器

• 平滑器（Smoother）：一种可在多重网格级别之间转换，为整

个方程组的中特定部分提供近似解，并显露重要特征的算法，

是 AMG 求解器的关键组成部分。Ansys Fluent 原生的平滑器

被称为 ILU 平滑器。

由于 ILU 平滑器具有间接内存访问、高内存带宽需求和循环携带

依赖性等特性，其很难从矢量化计算中获得效率提升，为了解决

这一问题，英特尔为 Fluent 提供了经优化的版本（使用者通过

设定 platform=intel 选项来选择），从而使之能更大程度获得性

能增强。同时，在结合英特尔® oneMKL 等技术后，用户可以将

ILU 平滑器优化为英特尔® oneMKL 稀疏 IDU 平滑器来有效提升

Ansys Fluent 的工作性能。

英特尔® oneMKL 是英特尔® oneAPI 基础工具包的一部分，其专

门为加速解决大型计算问题所涉及的数学运算而构建，为稀疏或

稠密线性代数提供了一系列高度优化的并行例程。除一直延续的

性能优势外，英特尔® oneMKL 还专门添加了一组 SYCL 接口以

实现在异构平台的运用。同时，其关键功能领域也包括了 BLAS

等线性代数例程、随机数生成器、矢量数学以及快速傅立叶变换

（FFT）等，这些都可以对 Fluent 的关键性能实现有效增强。

新的基于英特尔® oneMKL 的稀疏 IDU 平滑器是基于英特尔® 

AVX-512 指令构建，能为 Fluent 提供高达 15% 的性能加速 4，当

出现 CFD 领域中常见的稀疏矩阵求解方程时，新的平滑器可通过

算法为所涉及的部分方程组提供近似解。这一解决方案可为计算

整体效率的提升提供助力。

在Ansys Fluent任务实战中，用户可以用单精度（single-precision）

或双精度（double-precision）来执行英特尔® oneMKL 稀疏 IDU

平滑器，因此使用者需要先确定引入哪个库：

4 数据源自：Ansys, March 28, 2022. 2021 Annual Report. https://investors.ansys.com/static-files/d3e39ada-4e58-4dba-87f7-93e41eff55e4.

在上述每个接口库中，都包含作为成员的接口例程 “ilu”。使用者可

按照以下代码示例对软件进行修改安装。

# 步骤 2

在英特尔® MKL 下新建一个子目录以存储英特尔® oneMKL 库，

例如将子目录命名为 2020.0.166：

# 步骤 3

将英特尔® oneMKL 2020 黄金版库复制到 Fluent 安装目录中：

# 步骤 4

找到 Fluent 可执行包装脚本，对引用的英特尔® oneMKL 版本进

行更改：

# 步骤 5

修改脚本中的以下内容：

# 步骤 6

最后在工作目录中，修改输入命令文件或 .jou 文件，用来调用

ILU 接口例程作为用户定义的平滑器。在执行求解步骤之前，将

以下行添加到输入中：

另外，如果 libmklsmoother_sp.so 的副本已存于本地目录中，使

用者可添加一个完整的路径来引用 Fluent 安装：

（注：上述命令都引用了单精度（_sp.so）版本，使用者使用双

精度（_dp.so））

修改至

# 步骤 1

在安装时，找到与 Ansys 产品绑定的英特尔® oneMKL 库：
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为了验证 Fluent 英特尔优化版本（-platform=Intel）、英特尔® 

oneMKL 稀疏 IDU 平滑器的加入两种优化对 Ansys Fluent 的性能

提升，可以采用以下方案对优化方案进行测试，其中基准组采用了

Ansys Fluent 软件基础版本，测试组是使用英特尔® oneMKL 稀疏

IDU 平滑器等优化方案的不同版本。测试中分别对单节点和八节点

硬件配置的平台进行了性能比较，测试中比较了以下四种软件版本：

• 软件版本 1：使用 Fluent 平滑器的 Fluent 基础版本；

• 软件版本 2：使用英特尔® oneMKL 稀疏 IDU 平滑器的 Fluent

基础版本；

• 软件版本 3：使用 Fluent 平滑器的 Fluent 英特尔优化版本

（-platform=Intel）；

• 软件版本 4：使用英特尔® oneMKL 稀疏 IDU 平滑器的 Fluent 

英特尔优化版本（-platform=Intel）。

为验证 HBM 内存（基于英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器）

对 Ansys Fluent 的优化效果，英特尔也设计了面向三种不同工作

负载的测试，并在英特尔® 至强® CPU Max 系列、第四代英特尔®  

至强® 可扩展处理器以及第三代英特尔® 至强® 可扩展处理器三种

处理器平台上进行了对比测试。测试中的工作负载包括：

• F1_Racecar_140M：一辆方程式赛车周围的空气动力学流动模

拟，1.4 亿个单元；

从表 1 和表 2 所示的测试结果可以看出，无论是在单节点配置还

是在八节点配置下，英特尔® oneMKL 稀疏 IDU 平滑器、面向

英特尔架构优化的 Fluent 版本（或者两者协同）大部分情况下

都能带来性能的提升。在单节点配置中，最大性能提升为 13%

（combustor_12m 用例），而在八节点配置中，最大性能提升

为 16%（combustor_12m 用例）。这些结果也说明，通常情况下 

英特尔® oneMKL 稀疏 IDU 平滑器、面向英特尔架构优化的

Fluent 版本两者带来的性能收益是互补的。

同时，测试在八节点配置上的成功，也证明英特尔® oneMKL 稀疏

IDU 平滑器、面向英特尔® 架构优化的 Fluent 版本带来的性能提

升也能进行有效的扩展。

表 1   单节点配置性能对比（归一化）

图 2-2-4    Ansys Fluent 在三种工作负载下，基于不同英特尔® 架构处理器平台的性能对比

表 2   八节点配置性能对比（归一化）

Single-Node: Intel Xeon  
Platinum 8280L Processor

Ansys Fluent Relative Solver Rating 
Normalized to Fluent Baseline Binaries with a Native Smoother

Case N Core Count Fluent Baseline

Fluent Baseline Plus 
Intel MKL Sparse 

LDU Smoother
Fluent Optimized 

Binaries*

Fluent Optimized 
Binaries* Plus Intel 

MKL Sparse LDU 
Smoother

sedan_4m 56 1.00 1.04 1.01 1.04

aircraft_wing_14m 56 1.00 1.02 1.00 1.01

combustor_12m 56 1.00 1.05 1.08 1.13

pump_2m 56 1.00 1.11 1.02 1.11

rotor_3m 56 1.00 1.01 1.01 1.01

aircraft_wing_2m 56 1.00 1.00 1.00 0.99

exhaust_ system_33m 56 1.00 1.05 1.00 1.05

landing_gear_15m 56 1.00 1.03 1.01 1.03
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CM

MY

CY

CMY

K

表1.pdf   1   2023-08-06   10:59:45

Eight-Node Cluster: Intel Xeon Platinum 
8280L Processor

Ansys Fluent Relative Solver Rating  
Normalized to Fluent Baseline Binaries with a Native Smoother

Case N Core Count Fluent Baseline

Fluent Baseline 
Plus Intel MKL 

Sparse LDU 
Smoother

Fluent Optimized 
Binaries*

Fluent Optimized 
Binaries* Plus Intel 

MKL Sparse LDU 
Smoother

sedan_4m 448 1.00 0.97 1.03 1.00

aircraft_wing_14m 448 1.00 1.01 1.00 0.98

combustor_12m 448 1.00 1.04 1.12 1.16

pump_2m 448 1.00 1.00 1.03 1.01

rotor_3m 448 1.00 0.98 1.03 0.99

aircraft_wing_2m 448 1.00 0.96 1.01 0.93

exhaust_ system_33m 448 1.00 1.05 1.01 1.05

landing_gear_15m 448 1.00 1.02 1.02 1.02

combustor_71m 448 1.00 1.13 1.00 1.13

f1_racecar_140m 448 1.00 1.15 1.01 1.15

open_ racecar_280m 448 1.00 1.08 1.01 1.09

C

M

Y

CM

MY

CY

CMY

K

表2.pdf   1   2023-08-06   10:54:27
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Ansys Fluent 2023.1,  f1_racecar_140m

Intel® Xeon® Platinum 8360Y processor (3rd Gen), 36c
Intel Xeon Platinum 8360Y processor (3rd Gen), 36c -platform=intel
Intel Xeon Platinum 8480+ processor (4th Gen), 56c

Intel Xeon Platinum 8480+ processor (4th Gen), 56c -platform=intel
Intel Xeon CPU Max 9480 processor, 56c (HBM in cache mode)
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Ansys Fluent 2023.1,  open_racecar_280m

Intel Xeon Platinum 8360Y processor (3rd Gen), 36c
Intel Xeon Platinum 8360Y processor (3rd Gen), 36c -platform=intel
Intel Xeon Platinum 8480+ processor (4th Gen), 56c

Intel Xeon Platinum 8480+ processor (4th Gen), 56c -platform=intel
Intel Xeon CPU Max 9480 processor, 56c (HBM in cache mode)
Intel Xeon CPU Max 9480 processor, 56c, -platform=intel (HBM in cache mode)
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Ansys Fluent 2023.1, combustor_71m

Intel Xeon Platinum 8360Y processor (3rd Gen), 36c
Intel Xeon Platinum 8360Y processor (3rd Gen), 36c -platform=intel
Intel Xeon Platinum 8480+ processor (4th Gen), 56c

Intel Xeon Platinum 8480+ processor (4th Gen), 56c -platform=intel
Intel Xeon CPU Max 9480 processor, 56c (HBM in cache mode)
Intel Xeon CPU Max 9480 processor, 56c, -platform=intel (HBM in cache mode)

• Open_Racecar_280M：开放式车轮赛车周围的外部空气动力

学流动模拟，2.8 亿个单元；

• Combustor_71m：流经燃烧器的燃烧模拟，7,100 万个单元。

如图 2-2-4 所示，通过比较，英特尔® 至强® 处理器 Max 系列集

成的 HBM 的应用优势显而易见。此外，英特尔® 至强® CPU Max

系列与第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器的性能也显著优于前代

第三代英特尔® 至强® 可扩展处理器。
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应用于分子动力学的
科学计算平台

分子动力学技术

分子动力学（MD）是在经典力学（例如牛顿力学）等的框架下，

从给定的初始条件和参数出发，对分子的微观结构机制、动态轨

迹行为等进行模拟，从而获得相关数据的有效方法。这种模拟既

适合于对蛋白、核酸、多糖等生物大分子的研究，也可应用于材

料结构、溶液小粒子等结构体系中。由于分子动力学可兼顾更大

空间分辨率上的微观结构信息，以及更精细时间分辨率上的结构

动力学信息，因此其在生物、材料等研究场景中都可发挥巨大作用，

深受相关领域研究者的重视，具有广泛的应用前景。

由于这种微观级别的模拟很难通过人工计算的方式来完成，因此

分子动力学从一开始就是一门与计算机科学有着紧密联系的学科，

需要在性能强大的科学计算平台上展开。一般而言，分子动力学

模拟的主要步骤包括确定起始构型、选用适当力场和模拟软件、

构建体系和能量最小化、平衡过程、数据采集以及数据分析。如今，

面向不同领域，已经出现了丰富的模拟软件包，例如 LAMMPS、

NAMD、VASP 和 CP2K 等供研究者使用。

在选择合适的模拟软件包的同时，为分子动力学模拟过程选择合适

的硬件基础设施，并根据模拟场景与软件包的特性进行专门的优

化也是必不可少的步骤。在面向分子动力学的科学计算平台构建

上有着丰富经验的英特尔，一直以来都通过其不断迭代更新的处

理器平台和丰富全面的软件栈和加速库，为分子动力学模拟领域

的软件包提供越来越强的算力支持和专门的性能优化。下文中将就

LAMMPS、NAMD、VASP 以及 CP2K 等常见分子动力学模拟

软件包在基于英特尔® 架构的平台上的优化编译和运行展开介绍。

面向英特尔® 架构的平台的
分子动力学软件优化

面向英特尔® 架构平台的 LAMMPS 优化编
译与运行

作为经典的用于分子动力学模拟的开源软件包，LAMMPS

（Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator）

不仅支持多种粒子类型，如原子、聚合物分子、生物分子、金属、

颗粒等的模拟，也支持多种力场，并可通过 MPI 和空间区域分解

等方式支持并行模拟。与其它分子动力学软件相比，LAMMPS 可

以对分子动力学中的单元粒子、相互作用和积分器等进行抽象并

提供可灵活配置的 API。基于此，LAMMPS 实现了对更多粒子类

型和力场的支持，使模拟对象更为广泛而不再限于某一门类，例

如其在材料体系的模拟中具有非常广泛的应用，同时也对生物分

子的模拟有着良好的支持。更多详细信息，可参阅 LAMMPS 官

方文档 5。

LAMMPS 的模拟过程无疑需要大量算力予以支持。除了使用并

行模式以外，为 LAMMPS 提供强劲算力的平台也必不可少，而

英特尔® 至强® 可扩展处理器系列一贯的高水准性能表现，堪称

LAMMPS 为分子动力学研究提供高水平输出的最佳拍档之一。

为了让基于英特尔® 架构处理器的 LAMMPS 在运行时，在保证

精准结果的同时具有更优的计算效能，英特尔根据自身产品特性，

为 LAMMPS 提供了可在大多数场景下获得更佳性能的一系列

软硬件部署、配置方法与建议。本文的方法与建议是基于第四代 

英特尔® 至强® 可扩展处理器以及英特尔® 至强® CPU Max 系列

等平台。

第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器基于平衡、高效的架构构建，

该架构可有效提升内核性能、内存和 I/O 带宽，为处理从数据中

心到边缘的各种工作负载提速。其针对多样化的工作负载类型（例

如 AI）和性能需求进行了优化，并通过平衡的架构以及多种集成

加速和先进的安全功能来帮助用户将迫切的工作负载安全地放置

在从边缘到云的最佳性能位置上。其中，它增强的基础性能、更

多英特尔® UPI 以及英特尔® AVX - 512 将都可为 LAMMPS 的性

能提升提供更为显著的助力。

■  编译前设置

在第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器平台上使用LAMMPS之前，

可进行以下硬件设置。

在 BIOS 中启用（Enabled）以下三项设置：

• 英特尔® 睿频加速技术：这一技术允许处理器在低于当前功率

或温度规格的情况下自动提高频率。

• 英特尔® 超线程技术：这一技术允许多线程应用在每个处理器中

核内并行执行两个线程，即线程可运行在两倍于物理核的逻辑核上。

• SNC（Sub-Numa Cluster）：通过改进远程处理器访问，这

一技术改进了之前处理器提供的片上集群（COD）选项。同

时在操作系统级别，启用 SNC 的双处理器服务器将显示 8 个

NUMA 域。其中 4 个域在同一个处理器上，另外 4 个可通过

UPI 到达远程处理器。因此启用 SNC 将获得更好的性能表现。

5 LAMMPS 官网：https://www.lammps.org/

18
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内存配置 / 设置：

• 一般而言，由于模拟系统会扩展到多个节点，因此每个节点的

内存空间可配置得小一点。

存储 / 磁盘配置 / 设置：

• 强烈建议使用固态盘（SSD）作为操作系统和安装 LAMMPS 的

主驱动器以避免 I/O 瓶颈。也建议使用大容量固态盘来存储已有

项目，尤其当使用VMD软件来创建模拟过程的视频、动画或电影。

网络配置 / 设置：

• 当使用英特尔® MPI 库（科学计算平台中常用的并行化库）在

多个节点上并行处理数据集时，更易获得LAMMPS的最佳性能。

同时，为了让基于英特尔® 架构处理器的 LAMMPS 在运行时获得 

更佳性能，其本身也需要进行一些配置优化。LAMMPS 对各类型 

的仿真模型都有着很好的支持。如图 2-3-1 所示，这是其在长距离 

静电分子系统（Molecular systems with long-range electrostatics）

中的工作流程。可通过以下设置来提升 LAMMPS 性能：

步骤 3、步骤 6（可选）以及步骤 9 并非每个轮次都需要运行；

步骤 7 可通过 newton off 设置来关闭；

步骤 6 也可以通过长线程（Long-Range Thread，LRT）模式设

置在单独的超线程上运行；

步骤 4 与步骤 5 可以采用并行计算模式

■  代码编译

在完成优化配置后，使用者可以在面向英特尔® 架构处理器的上优

化编译 LAMMPS。LAMMPS 的官方源代码包中内置了英特尔® 

软件包（Intel® Package），但该包在编译时须与其它包体一起安

装。英特尔® 软件包可以加速 LAMMPS 在英特尔® 架构处理器上

的仿真速度。使用者可按照以下步骤和代码示例进行编译。

■  性能调整

• 当处理器的每个物理内核都运行一个 MPI 并行任务时，

LAMMPS 性能表现良好。当英特尔® 超线程技术开启时，每个

内核最适合运行两个 OpenMP 线程。

• 将 Newton 设置更改为 关闭（off）可提高简单双体电位（如

lj/cut）的 “与 / 或” 可扩展性。当在内置英特尔® AVX - 512 的处

理器上使用 LRT 模式时，它也可进一步助力性能提升。

• LRT 模式是英特尔软件包中的一个选项，当在支持英特尔® 超

线程技术的处理器上使用 PPPM（Particle − Particle-Particle −

Mesh，质点 - 质点 - 质点 - 网格）方法进行长距离静电处理时， 

可有效提高性能。其可为每个 MPI 任务都生成一个额外的线程， 

专门用于执行一些PPPM计算和MPI通信。此功能要求LAMMPS 

在编译时，在makefile中设置预处理器标志-DLMPINTELUSELRT 

（makefile.intelcpuintelmpi 的默认值）。

- 使用 LRT 时，设置环境变量 KMP_AFFINITY=none。

- 启用 LRT 模式，需要指定 OpenMP 线程的数量比正常运行时

的线程数量少一个。然后添加 lrt-yes 选项：

■  运行标准 LAMMPS 基准测试

LAMMPS 内置了涵盖各种不同仿真模型的基准测试脚本。以下步

骤将运行以下基准测试：原子流体、蛋白质、嵌入原子法的铜、

耗散粒子动力学、AIREBO 力场的聚乙烯、具有三体 Tersoff 模

型的硅、具有三体 Stilling-Weber 势的硅、使用三体势的粗粒水

以及液晶仿真。

运行基准测试前，必须在 LAMMPS 编译前安装以下软件包：

■  顺序进行下载、编译和基准测试

在一些安装了标准英特尔® oneAPI 工具套件的系统中，以下命令

可使系统按步骤进行 LAMMPS 的下载和编译，并对其进行基准

测试（某些配置可能需要修改）：

切换到基准测试所在目录：

将 PCORES 设置为系统中物理内核的数量，并运行基准测试（最

后打印来自报告时间步长 / 秒的日志文件的摘要性能数字，越高

越好）：

# 步骤 2

使用英特尔® oneAPI 工具套件进行编译，编译后将得到 lmp_intel_

cpu_intelmpi 二进制文件：（编译器和链接器设置在以下文件中：

src/MAKE/OPTIONS/Makefile.intel_cpu_intelmpi）

# 步骤 3

执行 LAMMPS，加入英特尔® 软件包优化的最简方法是在 LAMMPS

命令行中添加 -sf Intel 开关。这可令优化设置自动加载到仿真过程

中。所使用的 OpenMP 线程数可以通过 OMP_NUM_threads 环境

变量控制，也可通过：-pk intel 0 omp $N 来为 N 个 OpenMP 线程

添加。
   步骤 1：初始化时间整合
（Initial time integration）

  步骤 5：粘结力计算
（Bonded force calculation）

步骤 9：数据输入磁盘
（Data output to disk）

   步骤 2：MPI 通信
（MPI Communications）

步骤 3：邻节点列表创建
（Neighbor list build）

  步骤 4：非粘结力计算
（Non-bonded force calculation）

  步骤 6：长距离静电计算
（Long-range electrostatics calculation）

  步骤 7：反向 MPI 通信
（Reverse MPI communications）

  步骤 8：结束时间整合
（Final time integration）

图 2-3-1   LAMMPS 在长距离静电分子系统中工作流程

优化能显著提高其在英特尔® 架构处理器平台上的性能表现。从

2.15 版本之后，NAMD 就包含了该优化项，使用者也可以从 Git 

Repository 中获取最新的源代码并编译使用。只要模拟过程支持

SIMD 方式，这些编译过程都将默认使用英特尔® AVX - 512 优化。

在 NAMD 运行初始化时，其将显示以下信息表示已基于英特尔® 

AVX - 512 的优化：

使用者如需取消优化项，可在命令行中添加 +notiles 选项，或在

输入模拟脚本中添加 useAVXTiles no。

一般而言，上述编译、运行的步骤与典型的 NAMD 运行方法并

无二致。但建议使用者选择最新的 NAMD 源代码，同时选择合

适的 NAMD “结构” 文件，以便选择所需的编辑器标记进行优化也

是必要的。

■  编译 NAMD 准备工作

在编译经优化的 NAMD 之前，需要进行准备工作，包括下载源代

码与基准测试脚本等。其中，Charm++ 是 NAMD 必需的组件，而

工具命令语言（Tool Command Language，TCL） 库是一个可选

组件，可用于完全的脚本支持。TCL是一种简易易扩展的脚本语言，

可用于在各类交互式程序中发布命令，完成自动化批处理工作。

# 步骤 1（可选项）

下载 TCL。如果不需要 TCL 支持，或系统上已经安装了 TCL（在

某些系统上，可使用 locate libtcl8.5 检查现有 TCL），则可跳过

此步骤。

# 步骤 1

从 Github（Git repository：http://github.com/lammps/lammps）

下载 LAMMPS 并安装英特尔® 软件包：

面向英特尔® 架构平台的 NAMD 优化编译
与运行

NAMD（NAnoscale Molecular Dynamics）是一种旨在对大型

生物分子系统开展高性能模拟的并行分子动力学应用软件。借助

Charm++ 并行对象，NAMD 在典型的仿真环境中可扩展到数百

个核心（core），在最大化仿真环境中可扩展到超过 500,000 个

核心。NAMD 使用流行的分子图形程序 VMD 进行模拟设置和轨

迹分析，也可与 AMBER、CHARMM 和 X-PLOR 文件相兼容。

对并行计算有着更优支持的英特尔® AVX - 512 无疑是 NAMD 提

升模拟效能的良好选择。基于英特尔® AVX - 512 扩展的 NAMD

# 步骤 2 下载 Charm++ 和 NAMD：

在基础测试选择上，使用者可借助 NAMD 网站上流行的 APOA1

和 STMV 基准来进行。这些基准测试的模拟参数，可根据对性能

影响的程度来进行设置。一般地，可使用标准模拟参数，并根据

NAMD 开发者的基准测试建议进行设置，在增加模拟持续时间的

同时减少能量输出。以下是下载基准测试脚本并执行设置的方法。

# 步骤 1 

为创建一个相关工作目录。
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# 步骤 1 

基于英特尔® MPI 库构建 Charm++。

# 步骤 1 

使用以下命令解压缩 VASP 文件，其将创建一个 vasp.6.2.0 目录：

# 步骤 2

通过运行以下命令来设置英特尔软件工具的环境变量，假设使用

64 位英特尔® 架构平台的默认安装和构建路径：

# 步骤 2

从 NAMD 网站下载基准测试脚本并对其进行设置，在实现更长时

间运行的同时减少能量输出。

# 步骤 2

基于英特尔® MPI 库编译 NAMD。如果编译时不使用 TCL，需要

将 --TCL prefix$NAMD_TCL_BASE 更改为 --without TCL。

# 步骤 2

编译 TCL 库（可选）

# 步骤 3

编译单进程 Charm++ 库

# 步骤 3（可选步骤）

使用英特尔® oneAPI 工具套件中的英特尔® TBB 内存分配。

# 步骤 4

设定每个节点使用的物理内核数量。

步骤 5（可选步骤）

当每个物理内核分配到的原子数量较小时，调整物理内核数量以

避免启用英特尔® 超线程技术。

# 步骤 6

选择在每个节点上使用的 NAMD 进程数量。最佳数量取决于每个

物理内核的原子数和系统配置。选择该数字时应确保 N_CORES

设置是可整除的，如以下代码示例中使用 4。

# 步骤 7

设置 MPI 进程总量以及与 NAMD 通信和工作线程的关联标志（假

设 $NODES 已设置为节点数量）

# 步骤 8

执行程序。

# 步骤 4

编译单进程NAMD可执行文件。如在不使用TCL的情况下编译，需

要将 --TCL prefix$NAMD_TCL_BASE 相应更改为 --without TCL。

# 步骤 5

运行基准测试。对于工作负载较小或节点数较高的场景，可以在

不使用所有超线程的情况下获得更好的性能。NAMD 性能可通过

以纳秒 / 天（ns/ 天）为单位的模拟速率来衡量，数值越高越好。

这里，使用者可选择使用英特尔® oneAPI 工具套件中的英特尔® 

TBB（Threading Building Blocks）内存分配技术来实现性能的

小幅度改善。

# 步骤 6

通过命令行，设置处理节点上用于 NAMD 运行的内核总数，以及

提取性能的变量。

# 步骤 7

运行 APOA1 和 STMV 基准测试。■  基于单进程基准测试编译 NAMD 并执行基准测试

单进程可执行文件模式的编译和运行过程较为简单，但其运行仅

限于单个节点和单个 NAMD 通信线程。当每个核心的原子数较少

时，即使在单个节点上运行，具有多个通信线程的多进程模式也

可提高性能。下文描述了以上两种模式的编译过程，首先是单进

程的 NAMD 可执行文件编译及测试过程：

# 步骤 1

设置编译器和库环境。在这里，我们使用英特尔® MPI 库、英特尔® 

oneMKL 以及英特尔® 编译器。使用英特尔® oneAPI，只需一个

命令就可以为 Bash shell 设置环境。

■  基于多进程基准测试编译 NAMD 并执行基准测试

对于多节点的场景，最优的编译和运行选项很大程度上取决于集

群的配置。使用者可使用 Charm++ 的 MPI 后端（也可以使用

OFI），并使用英特尔® MPI 启动命令。

■  编译 VASP 准备工作

对于多节点的场景，最优的编译和运行选项很大程度取决于集

群的配置。使用者可使用 Charm++ 的 MPI 后端（也可以使用

OFI），并使用英特尔® MPI 启动命令。

使用英特尔® oneAPI Base 工具套件和 HPC
工具套件编译 VASP
VASP（Vienna Ab-Initio Simulation Package）是由维也纳大学

Hafner 小组开发的一个原子尺度的材料模拟软件包，其核心工作

方法是基于赝势方法和平面波基组进行第一性原理（Ab-Initio）

量子力学 - 分子动力学的模拟。VAMP/VASP 既能基于有限温度

局部密度近似（自由能作为变分量），也能使用高效的矩阵对角

化方案和有效 Pulay 混合对每个 MD 步骤的瞬时电子基态做精确

评估。VASP中，电子与离子间的相互作用使用超软赝势（Ultrasoft 

Vanderbilt Pseudopotentials ，US-PP）或投影缀加波（Projector 

Augmented Wave，PAW）等方法描述。这两种方式都能有效减

少过渡金属和第一行元素的每个原子所需的平面波数量。因此力

和应力可以很容易地用 VAMP/VASP 计算，并用于将原子松弛到

其瞬时基态。

英特尔® oneAPI Base 工具套件和 HPC 工具套件为 VASP 提供

了良好的编译环境，并可使其在各类模拟场景中发挥更大效能。

下文将提供一个在 Linux 平台上，基于英特尔® oneAPI Base 工

具套件和 HPC 工具套件编译并运行 VASP 的示例，文中所描述

的 VASP 版本为 6.2.0，使用者也可参考本文对更高版本的 VASP

进行编译使用。本文默认使用英特尔® MPI库以及英特尔®编译器。

更多 VASP 的信息，请访问 VASP 主页：https://www.vaspweb.org/

本文涉及的英特尔® oneAPI 基础包和 HPC 工具套件，请访问英特尔

官网下载：https://www.intel.com/content/www/us/en/developer/

tools/oneapi/overview.html

■  编译 VASP

# 步骤 1

编译 libfftw3xf_intel.a，这是一个经高度优化的 FFTw（Fastest 

Fourier Transform in the west，一种快速傅里叶变换库）性能库，

可有效加快 VASP 所涉及的 FFTw 工作负载。首先将目录更改为

英特尔® oneMKL fftw3xf 库，并在其中对 fftw3xf 进行编译。编

译完成后，将在同目录下得到 libfftw3xf_intel.a。

# 步骤 2

切换目录至 vasp.6.2.0，并复制 arch/makefile.include.linux_intel

文件至当前目录。

# 步骤 3

编辑makefile.include文件，链接英特尔® oneMKL中的FFTw库。

# 步骤 4

检查 Fortran 和 C++ 编译器中，命令是否正确分配给：mpiifort、icc

和 icpc
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■  运行 VASP

# 步骤 1

可通过配置参数的 mpiexec 命令来运行 VASP。例如可按以下代

码所示配置工作负载（运行 48 个进程），并在 machinefile 中指

明主机名。

# 步骤 2

检查 VASP 是否与英特尔® oneMKL 成功链接，可在 bin/vsp 中

运行 ldd，如以下代码所示。

# 步骤 2

下载、编译并安装 ELPA（使用英特尔® 编译器）。

# 步骤 4

下载、编译并安装 LIBXC（使用英特尔® 编译器）。

# 步骤 5

下载、编译并安装 PLUMED（使用英特尔® 编译器）。

# 步骤 6

下载 LIBXSMM，LIBXSMM 的编译在步骤 7 完成。

# 步骤 7

下载并编译 CP2K 的 PSMP 变体，这里需要从 GitHub 重新

下载 ARCH 文件。如未找到英特尔® oneMKL，则可将密钥

MKLROOT=/path/to/MKL 添加到 Make 的命令行中（详见步

骤 1 说明）。要选择不同的 MPI 实现，可尝试使用命令如 MKL_

MPIRTL=openmpi。编译完成后，可得到 CP2K 的可执行文件，

可使用 1 exe/Linux-x86-64-intelx/cp2k.psmp 命令检查。

# 步骤 3

下载、编译并安装 LIBINT（使用英特尔® 编译器）。

检查显示结果：

# 步骤 5

检查 Fortran 标记部分。

# 步骤 7

使用以下命令编译 VASP，其将在 bin 目录中创建 vasp_std, 

vasp_gam, vasp_ncl 这几项可执行文件。

# 步骤 6

可使用 -xHOST 启用 SIMD 指令。检查英特尔® oneMKL 中的 MKL

部分，包括用于VASP的oneMKL BLAS、LAPACK、FFT、BLACS、

ScaLAPACK 的函数链接。

面向 CP2K 的优化

CP2K 是一款功能齐备、性能强大的分子动力学模拟软件，其基

于密度泛函理论（Density functional theory，DFT），为不同的

建模方法（例如使用混合高斯的 DFT、使用平面波方法的 GPW

和 GAPW 等）提供了通用框架，可用于计算固态、液体、分子和

生物体系的模拟与研究。作为一个开源项目 , 使用者可从官方网站

（http://www.cp2k.org）下载相应版本的源代码。

通过选择适当的、可选的库和工具加入到 CP2K 的编译中，可以

有效提升 CP2K 的工作效能。这些库包括：

• 英特尔® oneMKL，将用到其中的LAPACK / BLAS 和 ScaLAPACK 库；

• FFTw（Fastest Fourier Transform in the west，一种快速傅里

叶变换库）库；

• LIBXSMM （一个用于专门的密集和稀疏矩阵运算以及深度学

习的库）；

• LIBINT （一个用于整数操作的库，所使用版本可根据 CP2K调整）

• PLUMED（一个包含增的采样工具、可用于分子动力学模拟数

据分析等功能的库，建议使用 2.x 版本）

• LIBXC （一个面向密度泛函理论的交换相关泛函库，建议使用4.x

版本）

• ELPA（一个为对称矩阵提供高效、高可扩展的直接本征解算器

的库，所使用版本可根据 CP2K 调整）

下文中将给出一个引入英特尔® MPI、英特尔® oneMKL、LIBXSMM、

ELPA、LIBXC 和 LIBINT 等库的 MPI / OpenMP 混合版本的编译方

法供使用者参考，该编译方法可使用英特尔® 编译器完成。

■  基于各个优化库编译 CP2K

# 步骤 1

安装英特尔® MPI、英特尔® oneMKL。

在编译过程中使用英特尔 ARCH 文件，可以帮助使用者避免

重复编写 ARCH 文件，英特尔 ARCH 文件能自动为编译中所

需的英特尔库获取正确的路径。当英特尔工具是源代码时，这些

路径是通过使用环境变量设置来确定的。同时，当上述各个库的

LIBXSMMMROOT、LIBINTROOT、LIBXCROOT 和 ELPAROOT

位于主目录中，或与 CP2K 目录在一起，英特尔 ARCH 文件也能及

时发现它们。使用者可以手动下载上述英特尔 ARCH 文件：

■  运行 CP2K

当 CP2K 运行在多节点的场景中时，如何配置进程与线程就会

对性能产生较大影响。使用者可以根据实际情况来对方案进行编

排，例如当工作负载对内存占用不大时，对较低节点使用高秩计

数（High Rank Count）可能会产生更佳结果。而当工作负载非

常占用内存时，尤其是工作负载需要复制大量内存而不是按照秩 

（Rank）的数量进行分区时，需要适当降低每个节点的 MPI 秩的

数量，并对较低节点使用低秩计数（Low Rank Count）。

值得一提的是，在大多数情况下 CP2K 更喜欢总秩计数（Total 

Rank Count）为平方数，这在对秩 / 线程组合调优时有着更大的

复杂性。上述调优可参阅 MPI/OpenMP 混合的脚本文档 plan.

sh，这一文档设定并解释了相关的 MPI 环境变量。
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下文展示了在一个英特尔® 超线程技术开启且每路处理器有 24

个物理内核，即共有 96 个线程的双路系统中应该如何规划运行

CP2K 的 PSMP 二进制文件。在单节点上，对于 16 个秩和每个秩

6 个线程的情况，可设置为：1x16x6。CP2K 运行命令如下：

■  CP2K 性能调优

# 步骤 1

在 CP2K 中，可以通过调整 MPI 通信模式来对其实现性能调优，

对于使用英特尔® MPI 时，使用者可尝试下列配置：

■  CP2K 的部署

堆内存的动态分配通常需要全局核算，最终在应用程序的共享内

存并行区域中产生开销。对于这种情况，可采用专门的分配策略。

为使用这样的策略，可以在编译时或应用程序运行时使用内存分

配包装器来替换默认的内存分配。要使用英特尔® TBB 技术的

malloc 代理，需要在 CP2K 的编译时设置 TBBMALLOC=1 键值

对（默认值：TBBMALLOC=0）。

# 步骤 2

同时在 CP2K 大规模运行时，也可在启动时加入以下命令来提升

性能：

对于8个节点的MPI命令，可在plan.sh中为每个节点设置8个秩，

每个秩有 12 个线程的情况：8x8x12。CP2K 运行命令如下：

应用于生命科学的
科学计算平台

27

# 步骤 4

方便地进行日志输出也是 CP2K 运行时必要的调优方向。使用者

可以使用一个信息脚本（info.sh）来尝试呈现一个表（所有结果

的摘要），该表是从日志文件生成的（使用 tee，或者依赖于作业

调度程序的输出），并只支持某些文件扩展名（.txt、.log）。如

以下示例所示：

# 步骤 3

通常来说，英特尔® MPI 会为使用者设定好 InfiniBand。如果使用

者需要进行个性化设置，例如可使用 mpirun-RDMA 来显式使用

基于 RDMA 的 InfiniBand，可通过以下环境变量的设置来实现：
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生命科学与高性能的科学计算平台

在生命科学研究领域，信息化技术的运用正不断走向深入。借助计

算机工具，科学家与研究机构可以高效地在基因组学（Genomics）

分析、蛋白质组学（Proteomics）研究等方向上获得必要的生物

信息储存、检索和分析助力，从而加速药物设计、疫苗研发、疾

病筛查以及精准医疗服务等方面的研发和落地进程。

随着生命科学研究的深入，其面对的数据量和所需的算力也逐渐

达到了一个惊人的规模。例如在高通量测序（High-throughput 

sequencing， HTS）技术中，单次测序生成的有效数据可达数

GB 之多。同时，复杂生物系统模型构建、病毒基因同源性分析、

蛋白质动力学特性探索等深层次研究，更多地引入了 AI 能力，让

处理系统的算力、内存以及存储能力都面临严峻的挑战。

因此，科学计算平台正在生命科学领域中发挥越来越大的作用。

一般而言，生命科学相关应用软件对计算平台的需要主要包括：

• 强劲充沛的算力支持：生命科学计算任务往往需要大量的高精

度浮点计算能力，例如在冷冻电镜图像的处理和重构上，需要

执行海量的快速傅立叶（FFT）等计算；

• 更高的内存带宽性能：在生命科学计算任务中，所需计算和存

储的数据样本以及模型数据非常庞大（甚至达到 TB 级别）且

数据读写频繁，需要为之提供匹配的内存带宽性能；

• 集群化并行处理能力：并行计算也是提升生命科学计算任务效

率的重要方法，其可以有效缩短任务运行时间。

英特尔一直以来都在通过其不断迭代更新的处理器平台和丰富全

面的软件栈和加速库，为生命科学领域的软件提供强劲的算力支

持和专门的性能优化。下文中将就 Relion、基因组分析软件栈等

常见生命科学软件，在基于英特尔® 架构的平台上的优化编译和运

行展开介绍。

面向基于英特尔® 架构平台的
生命科学软件优化

面向英特尔® 架构平台的 Relion 优化编译与
运行

冷冻电子显微镜（Cryo-electron microscopy, Cryo-EM）是一种

在低温下使用透射电子显微镜观察冷冻固定样本的显微技术，该

技术是结构生物学研究的重要手段之一。冷冻电镜的工作流程中，

通常需要对海量图像进行分析和细化，巨大的计算量需要先进的

科学计算平台与高效的软件、算法相配合才能完成。

作为一个开源应用套件，由 MRC 分子生物学实验室的 Sjors 

Scheres 小组开发的 Relion，是专门为冷冻电镜而设计的图像处

理软件。该软件加入了多种算法来完成 2D 分类、3D 分类以及

3D 细化等功能，可帮助生物领域的研究者，通过对冷冻电镜数据

的单颗粒分析来优化大分子结构。

Relion 可在多种硬件架构上以不同的方式处理各种数据集。英特尔

也以其在处理器平台和软件加速性能上的独特优势，为 Relion 的

工作流程提供了强有力的支撑。从第三代、第四代英特尔® 至强® 可

扩展处理器到英特尔® 至强® CPU Max 系列，英特尔的一系列处

理器平台提供了更为出色的、具有内置 AI 加速功能的工作负载优

化平台。其中，能够对 Relion 性能提升提供助力的包括但不限于：

• 增强的基础算力性能；

• 增强的内存速度和容量（DDR4/DDR5 内存，HBM 内存）；

• 增强型英特尔® SST

下文将简述如何在基于英特尔® 架构的平台上编译并运行Relion，

并获得更优性能的过程。借助基于英特尔® 架构的平台，使用者可

以对处理器、内存、存储设备和网络做整体优化配置 / 设置，以获

得更佳的工作效能。本文将以第三代英特尔® 至强® 可扩展处理器为

例，但相关配置 / 设置经适当调整后，也可应用于其它基于英特尔®

架构的理器平台。

    

■  系统配置 / 设置调优

无论是操作系统，还是 Relion 软件的配置 / 设置，默认都是基于

通用应用程序的模式设计，起初都不会基于性能优化的目的进行

特别设置，因此有针对性地开展软件调优配置 / 设置是必要的。

本质上，Relion 是由一系列用于分阶段冷冻电镜（Cryo-EM）数

据处理的应用程序组成。整个工作流程如图 2-4-1 所示，在每个步

骤之间，Relion 会从磁盘读取上一个步骤的结果，并在当前步骤

结束时将结果写入磁盘，通常需要保留中间结果数据（以允许从

中间过程中恢复数据），各步骤也可循环迭代地执行。所有这些

步骤和中间结果数据都会生成大量大文件，这些大文件的处理时

间和存储要求也各有不同。一旦所有步骤完成，系统通常会归档

出一系列 100 GB 左右的数据包用以重新分析。

上述处理步骤都涉及计算密集型和磁盘密集型操作。因此，建议

面向每个电镜的最小处理集群包括：

• 每个节点有 2 个双路处理器，每个处理器具有 48 至 64 个内核，

并配备 256 至 384GB（或更多）内存；

• 一个 2PB 磁盘存储空间的并行文件系统；

• 节点和并行文件系统之间，由高速集群网络连接；

• 上述配置应随着电镜的增加而线性增加。

同时，也建议处理集群的服务器做以下配置 / 设置。

内置增强技术配置 / 设置：

• 英特尔® 睿频加速技术：这一技术允许处理器在低于当前功率或

温度规格的情况下自动提高频率。

• 增强型英特尔® SST：这一技术允许系统动态调整处理器电压

和内核频率，从而降低平均功耗和平均发热量。为了使英特尔® 

睿频加速技术可用，必须启用增强型英特尔® SST。

• 英特尔® 超线程技术：这一技术允许多线程应用在每个处理器内

核内并行执行两个线程，即线程可运行在两倍于物理核的逻辑

核上。

内存配置 / 设置：

• 建议每个节点配备 256GB 以上内存。每个内存通道至少需

要在主板上安装 1 个内存条（Dual Inline Memory Module，

DIMM）。如果因数据争用而导致内存通道中没有 DIMM，可

能会导致处理器利用率降低。

存储 / 磁盘配置 / 设置：

• Relion 处理的数据集往往极为庞大，通常需要通过多节点处

理模式来提升性能，因此建议在集群文件系统（Cluster File 

System，CFS）上使用 Relion，CFS 系统已针对大小不同文

件（如 Lustre）的读 / 写访问进行了优化。考虑到 Cryo-EM（冷

冻电镜）工作负载的数据需求，建议 CFS 系统为每个显微镜

至少配备 2PB 存储空间。

图 2-4-1   Relion 工艺流程阶段的简化视图

网络配置 / 设置：

• Relion 要发挥更佳性能，需要借助 MPI 在多个节点上进行数据

处理。虽然 Relion 本身不会生成很多 MPI 消息，但 Relion 数

据集和临时文件会消耗大量的磁盘空间，且这些文件在处理过

程中会被所有节点访问。建议 Relion 部署在 100Gbps 或更快

的网络环境中，使用企业级高速集群结构和并行文件系统。昂

贵的冷冻电镜系统每天产生的数据以数 TB（Terabytes）计，

且经常会被超额预订，需要更为高速可靠的数据传输、处理能

力来挖掘这些稀缺资源的价值。

进一步的，为帮助 Relion 的使用者更方便地实现性能优化，英特

尔与众多合作者一起，面向英特尔® 架构平台的特性，对图 2-4-1

中步骤 3 至步骤 5 进行了专门的优化。下文将就这些优化方法做

简要描述。 

■  面向基于英特尔® 架构平台的编译及运行

Relion 中的 2D 分类、3D 分类以及 3D 细化算法已面向英特尔® 

AVX - 512 进行了优化（从 3.0 版本开始支持），在编译 Relion

打开相应标志位（ALTCPU=ON ），并在运行时加入 --CPU 选

项即可支持。这一优化能在所支持的处理器平台上获得显著性能

提升。同时，与默认的 Linux 编译器相比，使用英特尔® 编译器也

能带来额外的性能提升。

下文给出了一个编译过程示例，编译过程基于已集成入英特尔® 

oneAPI工具套件完成，并使用了英特尔® MPI库、英特尔® oneMKL

和英特尔® 编译器。

# 步骤 1

下载 Relion（3.1.1 或更高版本）并设置编译器和库环境。

# 步骤 2

从 Git 拉取源代码后，在 Relion 目录下编译一个基于英特尔® 至强® 

可扩展处理器（支持英特尔® AVX - 512）的 Relion 版本。
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据集可以在Github的Relion基准测试页面中下载并运行（https://

github.com/3dem/relion）。

# 步骤 1

下载并解包疟原虫核糖体数据集后，转到所生成目录树的顶层会

出现一个名为 emd_2660.map 的文件和一个名称为 Particles 的

目录。在运行基准测试前，可能需要将要处理的数据文件从旧格

式转换为新格式并确定基准时间。测试中，可以使用 /usr/bin/

time 对二进制文件进行计时，或如以下示例中所用的，将 mpirun

命令内置于在脚本中。

# 步骤 4

单节点示例：以在启用英特尔® 超线程技术的双路英特尔® 至强® 

铂金 8358 处理器的单节点系统上运行 Relion 为例，处理器平台

一共可提供 128个逻辑内核。在每个节点部署8个计算列的情况下，

每个列配置 16 个线程，以 40 的池大小运行。加上一个额外的用

于列控制的附加列，命令序列如下所示：

# 步骤 5

多节点示例：以在启用英特尔® 超线程技术的双路英特尔® 至强® 

铂金 8380 处理器的 4 节点系统上运行 Relion 为例，处理器平台

一共可提供 160个逻辑内核。在每个节点部署8个计算列的情况下，

每个列配置 20 个线程，以 40 的池大小运行。加上一个额外的用

于列控制的附加列，命令序列如下所示：

# 步骤 3

启用英特尔® 超线程技术能使 Relion 在运行时获得更优的性能表

现。同时，受限于 Relion 的数据流管理能力，以及工作任务执行

并行性与延迟的限制，建议作业时的总服务器数量不超过 16 台。

Relion 运行时，参数可按照以下方式设置：

在双路英特尔® 架构处理器平台上，每个节点配置 8 个 MPI 计算

列。此时可设置每个计算列对应的线程数（--j）为逻辑内核总数（启

用英特尔® 超线程技术）除以计算列数（8）；

• 可能的话，建议每个计算列对应的线程数（--j）大于 9；

• 当节点的集群内存小于 128GB 时，因适当减少计算列，避免出

现内存瓶颈或数据交换阻塞；

• 将池（--pool）的数量设置为线程数（--j）的两倍左右，且不低于30。

可以参考以下设置示例：

# 步骤 2

在启用英特尔® 超线程技术的双路英特尔® 至强® 铂金 8358 处理

器的单节点系统上对疟原虫核糖体数据集进行计算。

# 步骤 3

在启用英特尔® 超线程技术的双路英特尔® 至强® 铂金 8358 处理

器的 4 节点系统上对疟原虫核糖体数据集进行计算。

# 步骤 4

与参考值做比较：如果需要将经优化编译的（使用 --cpu 选项）

Relion 运行结果与使用 Chimera 等工具的原始 Relion 算法进行

比较，只需要将结果以不同目录或不同名称输出即可。使用者可

以将两种结果的 *.mrc 文件可以加载到 Chimera 中并覆盖就能了

解结果的差异，使用者也可以运行3D细化来比较相关曲线的差异。

• 用于版本跟踪、修订的版本控制系统 Git；

• Java、JRE（Java Runtime Environment，Java 运行环境）

及 Java SDK；

• Python（建议 3.6.2 以上版本）及 Conda 包管理器；

• Slurm Workload Manager，提供了一种调度作业并为这些作

业分配集群资源的方法。有关 Slurm 的详细说明，请访问：

https://slurm.schedmd.com/documentation.html.

• 编译 Cromwell 所必需的 sbt

• 用于 Cromwell 持久存储的 MariaDB

• 用于 R、GATK 等软件工具的图形生成的 Rscript、gsalib、

ggplot2 等。

通过面向基因组分析的英特尔® 精选解决方案，英特尔为上述软

件工具和开发套件所需的算力提供了更强有力的支持。如图 2-4-2

所示，面向基因组分析的英特尔® 精选解决方案架构中，底层是

由第三代、第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器，英特尔® 至强® 

CPU Max 系列等为核心的硬件基础设施。英特尔也以其在处理器

平台和软件加速性能上的独特优势，为基因组分析的工作流程提

供了强有力的支撑。一系列处理器平台提供了业界领先的、具有

内置 AI 加速功能的工作负载优化平台。其中，对基因组分析性能

提升有着助力的包括但不限于：

• 增强的基础性能；

• 增强的内存速度和容量（DDR4/DDR5 内存，HBM 内存）；

• 借助英特尔® AVX - 512 实现优化的英特尔基因组学内核库。

面向基因组分析的英特尔® 精选解决方案

作为生物学研究领域最重要的方向之一，基因组学（Genomics）

是对生物体所有基因做集体表征、定量研究，并面向不同基因组

开展比较研究的学科。基于基因组分析，研究者能够进一步探索

生物体的基因组结构与功能以及基因间的关系，从而帮助人们更

好地了解生物多样性、改良生物品种、资源保护，以及为疾病治

疗提供理论指导。因此，面向不同基因组学分支的基因组分析任务，

正在医疗、生物等相关领域获得越来越多的关注。

■ 基因组分析软件栈与 

面向基因组分析的英特尔® 精选解决方案

基因组分析是一项复杂且需要消耗巨量算力的工作。目前广泛用

于基因组分析的软件栈包括（以下软件建议选择较新的版本）：

• 基因组分析工具套件（Genomic Analysis Toolkit，GATK）：

用于从数据中分析变异信息，是目前最主流的 snp calling 软件

之一；

• Cromwell：用于科学工作流程的管理系统，用于跟踪工作流程

并将结果存储于 MariaDB 数据库；

• BWA：用于对照大的参考基因组（如人类基因组）绘制低分化

序列；

• Picard：用于操作高通量测序数据（基于不同格式）的工具；

• VerifyBAMID2：用于验证样本基因组数据是否与已知基因型

匹配，并可检测样本污染；

• Samtools：用于与高通量测序数据交互（读取、写入、编辑、

索引或查看），读写 BCF2、VCF 等文件，以及调用、过滤或

汇总 SNP 和短 indel 序列变体；

• 20K Throughput Run：是一个快速基准测试程序，用于确保

计算集群中的重要功能是否配置正确；

• 英特尔® 系统配置实用程序（Intel® System Configuration Utility） 

（可选）：可用于保存和恢复系统 BIOS 和管理固件设置的命

令行实用程序。

在使用上述基因组分析软件组合时，以下软件或开发工具套件也

是不可或缺的：

■  对优化编译的验证与最佳实践

为验证 Relion 在英特尔® 架构处理器平台上的优化编译效果，可

以使用疟原虫核糖体数据集对其开展用于验证的基准测试。该数

图 2-4-2   面向基因组分析的英特尔® 精选解决方案架构

Pre-packaged Genomics 
Applications

Job Scheduler Storage Mgmt

BWA

硬件基础设施

上层应用

软件平台

基础软件

Cromwell
Workflow
Execution

Workflow
Description

Language

Optimized
Genomics

Kernel Library

GenomicsDB
Large-scale

Analysis

这一架构中，使用者也可根据需求，开展进一步的优化。例如对于 

英特尔® 至强® CPU Max 系列，使用者可参考以下网址内容进行调优：

https://www.intel.com/content/www/us/en/content-details/782255/

intel-xeon-cpu-max-series-configuration-and-tuning-guide.html
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■ 基因组分析软件调优

在基因组分析的工作中，软件配置调整是至关重要的一步。究其

原因，是因为操作系统和基因组学分析软件都是面向通用的应用

程序模式而设计的，需要面向基因组分析的实际需求开展优化以

获得更佳性能。下文将基于面向基因组分析的英特尔® 精选解决方

案，提供方案中主要软件的优化编译、配置和运行建议。

■  安装配置 Slurm Workload Manager

# 步骤 1

Slurm Workload Manager 为基因组分析工作流程提供了一种作

业流程调配和集群资源分配的方法。可安装以下步骤开始安装

Slurm。

• 创建一个被授予不受限制的 SSH 访问权限的用户组：

• 将  “英特尔® 群集检测器”  专用用户添加到信任列表（即白名单）。

此用户帐户应能在资源管理器作业内外运行群集检查器。

• 创建 Slurm 用户帐户：

• 安装 Slurm 服务端软件包

• 升级 Warewulf 文件

同时，完成以下任务并为计算集群创建 Slurm 配置文件：

• 使用 openHPC 模板创建一个新的 Slurm 配置文件；

• 将前端主机的主机名作为 ControlMachine 添加到 Slurm 配置

文件中；

• 确保 SLURM 控制后台程序在节点关闭后，通过有效配置进行

注册后该节点可再次使用；

• 更新 NodeName 定义以映射硬件功能；

• 更新 PartitionName 定义。

Slurm 配置文件 slurm.conf 的创建、更新、导入和启用命令示例

如下所示：

在硬件基础设施层之上，是由一系列软件构成的基础软件层、软

件平台层以及上层应用层。研究者们可以基于这一架构，可以使

用 GATK 等工具及 WDL 脚本来处理 DNA、RNA 数据，使用

Cromwell 管理工作流程，使用 Slurm 调度作业并为这些作业分

配集群资源等等。

# 步骤 3

将 Slurm 客户端安装到计算节点映像中，命令示例如下所示：

# 步骤 5

一旦资源管理器投入生产，使用者就能以此运行作业。可以通过

一个具有标准权限的测试账号来进行测试。例如，该账号将不被

允许使用 SSH 与 Slurm 作业之外的计算节点进行交互。通过资

源管理器以交互方式编译和执行 helloworld 应用程序。

■  安装基因组分析软件栈

# 步骤 1

检查基因组分析计算集群的安装环境。

# 步骤 2

配置并运行 MariaDB，Cromwell 使用 MariaDB 来存储工作流程

中的信息。

# 步骤 3

安装 Cromwell 工作流管理系统，并将其配置为使用计算节点上的

本地暂存设备。

# 步骤 4

配置 Cromwell 工作环境，使用默认配置文件作为起点，并对其进

行更改以满足实际场景需求。包括将 MariaDB 配置为数据库并添

加 Slurm 后端用于工作流编排。

# 步骤 4

完成 Slurm 配置，命令示例如下所示：
# 步骤 2

更新节点资源信息：在 Slurm 配置文件中更新计算节点的节点名

称、处理器的属性以及与计算集群相关联的 Slurm 分区或队列。

• NodeName：反映计算节点的名称及其各自功能的定义；

• Sockets：定义计算节点中的套接字数量；

• CoresPerSocket：定义每个套接字的处理器内核数；

• ThreadsPerCore：定义可在处理器内核上并行执行的线程数；

• PartitionName：定义了 Slurm 分区或队列，在这些分区或队

列中分配了计算名称；

• Nodes：定义了配置给给定分区的计算节点；

• Default：定义默认分区。
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# 步骤 5

通过测试，验证 Cromwell 是否配置正确。

# 步骤 6

下载并编译并安装 BWA（Burrows-Wheeler Aligner）。

# 步骤 7

下载并安装 GATK，借助英特尔® AVX - 512 实现优化的英特尔® 

基因组学内核库也将集成在其中。

# 步骤 8

下载并安装 Picard。

# 步骤 9

下载并安装 Samtools。

# 步骤 10

编译并安装 VerifyBamID2

# 步骤 11

在最后，使用者还可以使用 20K Throughput Run 基准测试程序

来确保上述软件栈中，针对计算集群的重要功能是否都已配置正确。

面向英特尔® 至强® CPU Max 
系列处理器的配置和调优

35
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部署在科学计算平台上的各类应用要获得更佳性能，除了需要强

劲的算力以及经优化的并行计算效率之外，对内存带宽性能的关

注同样不可或缺。一方面，内存带宽敏感型科学计算应用，如用

于计算流体动力学（CFD）的 OpenFOAM 等，所需处理的网格

数量动辄以亿计算。庞大的计算量和数据集会消耗大量内存带宽。

另一方面，物理内核数量的不断增多，从某种意义上也 “摊薄” 了

每个内核所能获得的内存带宽。

英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器通过 HBM 内存的引入，来为

这一问题的解决提供全新思路。如上一章节所述，如图 2-5-1 所示，

英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器为使用者提供了 “仅 HBM”、 

“ HBM Flat”  以及 “HBM 缓存” 三种内存模式，并根据计算集群的

需要，配置为 “Quadrant” 和 “SNC4” 两种集群模式。

全局优化配置

以下配置，在三种不同 HBM 内存模式时均可参考使用（基于

Linux 环境）。

• 禁用内存交换。这项尤其适用于容量有限的 “仅 HBM” 模式。内

存交换会严重影响性能。

• 启用 zone_reclaim_mode，其非常适合 NUMA 节点规模较小

的场景（如 “SNC4” 集群模式）。启用该模式时，Linux 页面分

配器会先在请求的 NUMA 节点上回收容易用的页面，然后再从

其他 NUMA 节点上获得内存，从而减少不必要的 NUMA 交叉，

避免性能下降。可使用如下命令开启：

“仅 HBM” 与 “HBM 缓存” 内存模
式下优化配置

对于使用 “仅 HBM” 和 “HBM 缓存” 两种内存模式的场景，使用者

无需额外的配置操作。但由于 HBM 容量有限，可采取一些额外操

作来减少内存容量开销，例如：

• 减少系统启动时的非必要服务（守护进程）和驱动程序（如打

印或邮件服务等守护进程等）；

• 缩减操作系统文件缓存容量和 MPI 缓冲区；

• 使用时建议在 OpenMP 线程数与 MPI 等级之间取得平衡。由

于 OpenMP 线程共享内存，因此多使用 OpenMP 线程可以减

少内存总占用空间；

• 如应用无法适配 HBM 容量，需要适当调整 OpenMP 堆栈大小

和 MPI 通信缓冲区大小；

• 确保没有 NUMA 失中（通过在运行程序前后运行 numastat 来

实现）；

• 如上述步骤仍无法应用使适配 HBM 容量，可考虑扩展到更多

节点。

在集群模式下，使用者可以在 BIOS 中进行集群模式的修改，以

英特尔白牌机为例，设置 SNC4 集群模式的路径为：[Advanced] 

-> [Memory Configuration] -> [Memory RAS and Performance 

Configuration] -> SNC，设置成 SNC off 即是 Quadrant 模式。

对于 OEM 的服务器，该选项一般在另一个位置，例如 [Uncore 

Configuration] -> [Uncore General Configuration] -> SNC (Sub 

NUMA)，使用者需要根据对应服务器机型的说明进行配置。

同时，在 “Quadrant” 和 “SNC4” 集群模式设置完成后，使用者可

使用 numactl -H 验证 NUMA 节点配置和每个 NUMA 节点的总

内存或可用内存容量。

• 运行前，清理文件系统缓存，并使用以下命令规整内存

• 建议启用透明大页（Transparent Huge Pages，THP），大多

数科学计算应用都会从 THP 的使用中获益。创建 THP 时可能

会产生内存规整开销，但在每次运行前规整内存即可减少开销。

• 避免使用 /dev/shm (tmpfs) 来存储文件，从而减少可用内存。

建议在启动作业前清除 /dev/shm。

• 建议使用最新的稳定版 Linux 内核。

Cores, IO &
Memory

Controllers

Cores, IO &
Memory

Controllers

Cores, IO &
Memory

Controllers

HBM HBM HBM

DDR DDRDDR DDR

DDR DDRDDR DDR

DDR DDRDDR DDR

DDR DDRDDR DDR

HBM HBM HBM

HBM HBM HBM

HBM HBM HBM

“仅 HBM” 模式 “HBM Flat” 模式 “HBM 缓存” 模式

图 2-5-1   英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器中 HBM 的三种内存模式

# 步骤 2

针对双路系统执行下列 daxctl 命令（其中 “Quadrant” 模式仅需前

两项命令，“SNC4” 模式要求完成所有命令）。所有这些命令均需 

root 权限。

每次启动系统时，都需要执行步骤 2，建议将命令写入脚本并在操

作系统启动时自动执行。完成后可使用 numactl -H 验证 HBM 节

点是否可见，以及整个 HBM 容量是否可用。

在 “HBM Flat” 模式下，对应用进行 HBM 布局非常重要，使用

者可使用标准的 Linux 工具 numactl 来进行该操作，也可以使用 

英特尔® MPI。以使用英特尔® MPI 为例，环境变量 I_MPI_HBW_

POLICY 可以针对 MPI 等级分配 HBM。

I_MPI_HBW_POLICY 环境变量也接受由 MPI 本身的内存分配

策略。例如以下命令在进行用户和 MPI 库分配时都使用了 hbw_

bind 策略。

值得注意的是，在RHEL（Red Hat Enterprise Linux） Linux的8.x

版本中，不支持通过以上方式激活 HBM，使用者需要在在启动时，

在 kernel 选项中增加 efi=nosoftreserve。

# 步骤 1

安装以下 Linux 包：

“HBM Flat” 内存模式下优化配置

在完成 DDR 内存安装后，首先需要在 BIOS 设置中选择 1LM 以启

用 “HBM Flat” 模式。以英特尔白牌机为例，设置 1LM 的路径为：

[Advanced] -> [Memory Configuration] -> HBM mode = 1LM。

对于 OEM 的服务器，该选项一般在另一个位置，例如 [Socket 

Configuration] -> [Memory Configurations] -> [Memory Map] 

->[ Volatile Memory Mode] ->1LM，使用者需要根据对应服务器

机型的说明进行配置。但此时 HBM 因为被标记为专用内存，仅有 

DDR 内存对操作系统和应用可见，需要采取额外的操作步骤才能

使 HBM 进入默认内存池。
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得益于芯片技术的推陈出新、软件优化工具和优化方法的

不断完善，各类科学计算平台的性能在近年来已获得令人

赞叹的提升与突破。在这一过程中，借助各类基准测试

（Benchmark）程序或脚本对科学计算平台的性能进行综

合测试与评估，也成为不可或缺。通过基准测试，用户可以

对平台的处理性能和工作效率有着更加清晰的认知，从而可

通过在不同的应用场景中部署更为适宜的产品，在提升效能

的同时也有效降低成本。

高性能 Linpack（High Performance Linpack，HPL）和高

性能共轭梯度（High Performance Conjugate Gradient，

HPCG）是目前运用广泛的科学计算平台基准测试，而Stream

是目前广为使用的内存带宽性能基准测试。为了让用户能

更好地对基于英特尔® 架构的科学计算平台做出较为精准

的性能预期，并由此制定更合理的科学计算方案，英特尔

也在标准版 HPL、HPCG 和 Stream 的基础上，推出了经

优化和性能增强的版本。

基准测试
实战篇
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Linpack 基准性能测试英特尔®
发行版简介

线性系统软件包（Linear system package，Linpack）是一种用于计算

机浮点性能测试的基准测试，其核心方法是使用高斯消元法（Gaussian 

Elimination）求解 N 元一次稠密线性代数方程组的测试，由此评价计

算机系统的浮点性能。Linpack 测试包括三类，Linpack 100、Linpack 

1000 和 HPL。其中 Linpack 100 是求解规模为 100 阶的稠密线性代数

方程组，Linpack 1000 是求解 1000 阶的线性代数方程组。

HPL 是面向科学计算系统（例如基于科学计算平台的解决方案）提出

Linpack 扩展测试。用户可在不修改测试程序的基础上，调节矩阵大小

以及所使用算力规模等参数，并可使用各种优化方法来执行测试以获取

最佳性能，从而对高性能的科学计算平台做出准确评估。HPL 目前也是

TOP 500（http://www.top500.org）所使用的基准测试之一。

更多 HPL 信息，请参阅：http://www.netlib.org/benchmark/hpl/。

Linpack 基准性能测试英特尔® 发行版（以下简称 “Linpack 英特尔®  

发行版”）是在标准 HPL 的基础上加入了众多优化和增强功能（例如使

用英特尔® MPI）的新版本，其同样也可用于 TOP500 测试。与标准

HPL 测试中每个 MPI 进程需要在类似的 CPU 和内存环境中运行不同，

Linpack 英特尔® 发行版对异构平台有着良好的支持，只要计算节点有着

足够的算力和内存资源，数据就可以根据每个节点的性能要求进行平衡。

英特尔® oneMKL 提供的预置二进制文件可静态或动态链接到英特尔® 

MPI 库。同时，使用者也可使用英特尔® oneMKL 内置的 MPI 包装器，

创建一个与自定义 MPI 之间链接的二进制文件。

LIinpack 英特尔® 发行版包括了与英特尔® MPI 库链接的预构建二进制

文件，以及在自定义 MPI 场景下构建二进制文件的工具（基于英特尔® 

oneMKL 内置的 MPI 包装器）。所有文件都位于英特尔® oneMKL 所在目

录的子目录 ./benchmarks/mp_linpack/ 中。

配置 Linpack 英特尔® 发行版

在英特尔® oneAPI HPC工具包（详细介绍请参阅产品技术篇）中，

包含了已编译的 mp_linpack，使用者可以直接使用。

配置参数

HPL.dat 中最重要的参数是 P、Q、NB 和 N。可按如下方式进行

配置。

• P 和 Q：分别是进程网格的行数和列数，P*Q 必须是 HPL 正在

使用的 MPI 进程的数量，P ≤ Q，并且 P*Q 尽量接近正方形。

• NB：数据分布的块数量，可根据英特尔® 处理器平台类型进行 

设置，参考值详见：https://www.intel.com/content/www/us/

en/docs/onemkl/developer-guide-linux/2023-0/configuring-

parameters.html

• N（problem size）：对于同计算平台运行的场景，选择可被

NB*LCM（P，Q）整除的 N，其中 LCM 是这两个数字的最小公

倍数。对于异构计算平台运行的场景，可参阅 Linpack 英特尔® 

发行版相关信息，了解如何选择 N 值。

便捷的命令行参数

Linpack 英特尔® 发行版对 HPL 命令行参数提供了支持，这些参

数可以帮助使用者更加灵活的更改配置而无需频频修改 HPL.dat

文件。命令行中的 <> 表明其为可修改参数。

使用者也可将命令行参数与示例 runme 脚本一起使用。

• 举例如下，在 HPL.dat 和脚本中的其他参数正确的情况下，可

通过以下命令，在 1x3 网格上运行 N=10000：

• 通过 m 参数，使用者可根据内存大小而不是 N（problem 

size）进行缩放。m 参数仅指矩阵存储的大小。因此要在 16 个

节点上使用 NB=256 的 50000 兆字节的矩阵，需要通过调整

脚本来将 MPI 进程的总数设置为 16，并执行以下命令：

运行 Linpack 英特尔® 发行版

基于自定义 MPI 场景编译 Linpack 英特尔® 
发行版

在具有多个 MPI 进程的单节点，或多个节点上运行 Linpack 英特尔® 

发行版，使用者需要使用MPI并修改HPL.dat，或使用命令行参数。

以下示例将简述如何运行使用脚本动态链接的预置 Linpack 英特尔®

发行版二进制文件。若运行其他二进制文件，请相应调整步骤。

# 步骤 1

为英特尔® MPI 库和英特尔® 编译器加载必要的环境变量。

# 步骤 2

在 HPL.dat 中，将 N（problem size）设置为 10000。为获得更

好性能，在系统上启用 NUMA，并在每个 NUMA 套接字上配置

运行一个 MPI 进程，如下所述。

• 参阅 BIOS 设置，在系统上启用 NUMA；

• 根据集群配置，在 runme_intel64_dynamic 脚本的顶部设

置以下变量：MPI_PROC_NUM（MPI 进程的总数）、MPI_

PROC_NUM（每个集群节点的 MPI 进程数）；

• 在 HPL.dat 文件中，设置参数 Ps 和 Qs，使 Ps*Qs 等于 MPI

进程的数量。例如，对于 2 个进程，将 Ps 设置为 1，将 Qs 设

置为 2。或保持 HPL.dat 文件的原样，但使用 -p 和 -q 命令行

参数启动。

# 步骤 3

运行 runme_intel64_dynamic 脚本。

# 步骤 4

重新运行测试，增加 N（problem size）直到矩阵使用了约 80%

的可用内存。要执行此操作，请修改 HPL.dat 第 6 行中的 Ns，或

者使用 -n 命令行参数。例如对于 32GB 内存，Ns 设为 56000，

对于 64GB 内存，Ns 设为 83000。
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Linpack 英特尔® 发行版对异构
计算平台的支持

Linpack 英特尔® 发行版对异构计算平台同样有着良好的支持。其

核心思想是基于特定的相对性能，在每个节点上进行负载均衡，

即在较弱节点上使用更少的内存，达到 “能力越大、责任越大” 的

效果。使用者首先可以在 MPI 节点文件中，按照性能从高到低对

节点名进行排列，然后通过调整 HPL.dat 文件来指定异构因子的

数量以及每一个异构因子。并指定不同类型处理器节点的列数以

及存在的限制。异构因子决定了在不同节点上的强度。例如设为2.5

时，那么更强大的节点上大约有 2.5 倍的强度。具体步骤如下：

# 步骤 1

测试每一个节点的单节点 HPL 性能，每个节点 1 个 MPI 进程，然

后在 nodefile 中将节点名按照性能降序排列。

# 步骤 2

在多节点上运行 HPL，获得 HPL.dat 参数的最优值，例如 P x Q。

面向英特尔® 至强® CPU Max 
系列处理器的运行

Linpack 英特尔® 发行版可在单节点或多节点的英特尔® 至强® 

CPU Max 系列处理器平台上运行。例如，要在采用双路系统的

单节点上以 “仅 HBM” 模式和 “SNC4” 集群模式运行，须更改 

runme_intel64_dynamic 文件中的以下定义：

提升运行性能

使用者可按照以下步骤来提升运行性能：

# 步骤 1

重启所有节点；

# 步骤 2

确保所有节点都处于相同的条件下，且之前的 HPL 运行没有留下

任何僵尸进程。在每个节点上运行单节点 Stream（一种内存带宽

性能测试工具）和 Linpack 英特尔® 发行版。确保各个节点的结

果差在 10% 以内（一般而言，problem size 越大，测试结果越好。

但内存需求和运行时间也会增加，其中内存占用量为平方关系增

加，运行时间为立方关系增加。为取得最好结果，内存占用量可

达到 95%；为快速得到测试结果，可以按照按照每路处理器占用

64GB 内存计算 problem size。）；

# 步骤 3

检查集群互连是否正常工作。使用针对带宽和延迟的 MPI 测试（如

英特尔® MPI 基准测试包中的测试）对整个集群上运行测试；

# 步骤 4

在两个或四个节点对上运行 Linpack 英特尔® 发行版，确保结果

相差不超过 10%。（problem size 必须足够大，具体取决于内存大

小和处理器速度）；

由于在同构节点上，英特尔® 睿频加速技术的使用也会导致不同节

点之间性能偏差，传统方法使得系统的总性能受性能最低的节点

限制（“木桶原理”），因此在实战中也可在同构节点上使用异构模

式运行 Linpack 英特尔® 发行版。

更多 Linpack 英特尔® 发行版在异构计算平台上的配置方法，请参阅：

https://www.intel.com/content/www/us/en/docs/onemkl/developer-

guide-linux/2023-0/support-in-the-intel-disti-for-linpack-benchmark.html

然后运行以下命令：

# 步骤 3

在 HPL.dat 的最后加入：

# 后续每一行代表一种架构（型号），第一个数字是起始的列号，

第二个数字是终止的列号，第三个数字是异构因子（不同架构的

内存占用比例，或性能比例）

……

# 步骤 4

每一种架构（型号）的节点数必须是 P 的倍数，最多可以有 Q 种

不同的架构（型号），每一种架构异构因子 Fi 由第一步当中实测

的性能值得来。如图 3-1-1 所示，估算 N（problem size）：假设

有 n 种架构（型号），每种架构（型号）有 Ci 列，每种架构（型号）

的内存大小是 Mi 字节，每种架构（型号）的异构因数是 Fi。

图 3-1-1   在异构 节点上运行 Linpack 英特尔® 发行版

Linpack 英特尔® 发行版可通过以下命令在异构平台上设置工作

量。命令行参数包括：n 用于描述 problem size、f（异构因子）

用于控制分配给不同节点的工作量、c 控制节点上的进程列数等，

例如：

P

Q

F1 F2 F3

C1 C2 C3

# 步骤 5

在整个集群上运行一个小 problem size 的用例以确保正确性；

# 步骤 6

增加 problem size 并运行实际测试负载；

# 步骤 7

如果出现问题，返回步骤 2。

在异构计算平台进行运行之前，先在同计算平台上运行等效程序。
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作为另一种面向科学计算系统性能测试的重要方法，HPCG 基准测试

的核心是通过预处理共轭梯度（preconditioned conjugate gradient, 

PCG）算法来求解稀疏矩阵方程组。HPCG 基准测试是面向一个 3D 规

则区域上已经 27 点离散化的椭圆偏微分方程，在所有的可用 MPI 列中，

调用一个 3D 域去填充 3D 虚拟过程网格的过程。HPCG 结合了局部和

对称高斯 - 塞德尔（Gauss-Seidel）预处理步骤（该步骤需要三角形前

向求解和反向求解），使用预处理共轭梯度算法来求解中间方程组。

在上述每个预处理步骤中，会使用合成的多网格 V 循环从而使基准测试

更适合实际应用。HPCG 局部实现矩阵乘法，在相邻进程之间进行初始

Halo 数据交换。与 Linpack 系列基准测试关注线性方程的计算性能不同，

HPCG 使用更为复杂的微分方程计算方式，这就使其更为贴近一些实际

场景，与许多科学工作负载相似。HPCG 目前也是 TOP500 所使用的基

准测试之一。更多 HPCG 信息，请参阅：http://hpcg-benchmark.org。

面向英特尔® 架构优化的 HPCG 基准
测试简介

面向英特尔® 架构优化的 HPCG 基准测试（以下简称 “英特尔® 优化版

HPCG”）在标准 HPCG 的基础上，针对英特尔® 架构的平台以及英特尔® 

AVX - 512 等技术的特性进行了优化和功能增强，旨在提供更有效的高性

能计算系统评估方法力，为用户在设计和部署科学计算平台方案时提供更

好的性能参考和效果评估能力。

英特尔® 优化版 HPCG 是基于标准版 HPCG v3.0 参考实现的源代码，

并加入了以下必要的修改和增强。

■  面向英特尔® 架构的优化

■  链接到英特尔® oneMKL 的预编译基准测试可执行文件，包括：

• 用于 SpMV（Sparse Matrix-Vector Multiplication，稀疏矩阵向量

乘法）的 Inspector-executor 稀疏 BLAS（Basic Linear Algebra 

Subprograms，基础线性代数子程序库）核心；

• TRSV（Sparse triangular solve，稀疏三角形解）；

• SYMGS（Symmetric Gauss-Seidel smoother，对称高斯 - 塞德尔平

滑器）。

在英特尔® 优化版 HPCG 的软件包中，包含了适用于英特尔® 

MPI 5.1 或更高版本的预编译 HPCG 基准测试。基准测试的所有

文件都位于英特尔® oneMKL 所在目录的 ./benchmarks/hpcg 

nchmarks/hpcg 子目录中。针对不同处理器平台，使用者可选

择不同的版本，如 xhpcg_knl、xhpcg_skx 等。英特尔® 优化版

HPCG 的软件包还包含了为其它 MPI 实现（如 Open MPI: 英特尔®  

AVX - 512 优化版）编译基准测试所需的源代码。hpcg.dat 是基

准测试的输入文件。

使用面向英特尔® 架构优化的
HPCG 基准测试

可以按照以下步骤来开始使用英特尔® 优化版 HPCG。

# 步骤 1

在集群文件系统上，将英特尔® 优化版 HPCG 软件包解压缩到所

有节点都可访问的目录中，阅读软件包中的 readme.txt 文件中的

说明并接受许可证。

# 步骤 2

将目录切换为 hpcg/bin。

# 步骤 3

根据硬件平台的类型，确定最适合使用的基准测试的预编译版本。

# 步骤 4

确保英特尔® oneMKL、英特尔® 编译器以及 MPI 运行时的环境

设置正确。使用者可使用这些发行版中包含的 scriptsvars.sh、

compilervars.sh 和 mpivars.sh 来完成设置。

# 步骤 5

运行基准测试。在处理器内置英特尔® AVX - 512（或英特尔® 

AVX、英特尔® AVX 2）技术时，为每一路处理器设置一个 MPI

进程，每个内核设置一个 OpenMPI 线程，且跳过同步多线程

（simultaneous multithreading，SMT）设置。

设置 KMP_AFFINITY=granularity=fine,compact,1,0。在一个具

有 128 节点的计算集群上，每个节点部署有双路英特尔® 至强® 铂

金 8452Y 处理器，可运行以下命令：

# 步骤 6

当基准测试完成执行（通常需要几分钟）后，可在当前目录中找

到包含结果的 YAML 文件。文件一般显示为：

HPCG result is VALID with a GFLOP/s rating of: [GFLOP/s]

面向英特尔® 架构优化的
HPCG 基准测试

选择最佳参数配置和Problem Sizes
英特尔® 优化版 HPCG 的性能取决于许多系统参数，例如系统的

硬件配置和所使用的 MPI 实现。要在特定环境下获得最佳性能，

请选择以下参数的组合：

• 每个主机的 MPI 进程数和每个进程的 OpenMPI 线程数；

• 本地 problem size。

在基于英特尔® 架构的处理器集群上，根据所支持的英特尔® AVX 

- 512 等指令集，每路处理器运行一个 MPI 进程，每个物理处理器

内核运行一个 OpenMP 线程，且跳过 SMT 线程。

方案中可以使用足够大的 problem size 来获得更优性能，以便更

好地利用可用的处理器内核。但 problem size 也不宜过大，以保

证所有任务都适合可用的内存。

面向英特尔® 至强® CPU Max 
系列处理器的运行
面向英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器使用英特尔® 优化版

HPCG，可先使用以下命令行从源代码进行编译：

假设以 “仅 HBM” 内存模式和 “SNC4” 集群模式在采用英特尔®  

至强® CPU Max 系列处理器（每个处理器有 56 个内核）的双路

系统上运行，可使用以下命令行：
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部署在科学计算平台中的许多应用都属于内存带宽性能敏感型，因此选

择适宜的内存带宽性能基准测试同样必不可少。Stream 是目前广为使用

的内存带宽性能基准测试，其通过数组的复制（Copy）、数组的尺度变

换（Scale）、数组的矢量求和（Add）以及数组的复合矢量求和（Triad）

这四种数组的运算来执行测试。一般来说，Stream 测试中使用的数组大

小，至少应为处理器所有末级缓存总和的 4 倍，或 100 万个数，取其中

的较大者。

下文提供了面向英特尔® 架构处理器平台的 Stream 基准测试的编译和运

行参考方法，以此帮助科学计算平台的使用者在其上获得理想的性能。

Stream 有两种使用类型，其中 Standard 是从未修改的源代码中获得的

测试结果，Tuned 是经使用者或供应商修改源代码后获得的测试结果。

在基于英特尔® 架构的处理器平台上，使用者不需要任何修改就能够获得

最佳结果，因此基于英特尔® 架构处理器平台的 Stream 属于 Standard

类型。可以在以下网页下载包括 Stream 源代码以及编译执行脚本：

https://github.com/intel/memory-bandwidth-benchmarks。

编译前准备

• 英特尔® 编译器：Stream 基准测试的性能取决于所使用编译器的选项。

本文方法中使用英特尔® 编译器生成底层非临时存储指令，以在英特尔® 

架构处理器平台上实现更佳性能。

• Linux 环境：目前 makefile 采用的是 Linux 操作系统环境。

编译 Stream 基准测试

确认英特尔® 编译器可用；

• 运行 make 命令，例如处理器支持英特尔® AVX - 512，得到 stream_

avx512.bin（同样，英特尔® AVX、英特尔® AVX 2 也可以获得相应二

进制文件）；

• Makefile 支持如下选项：

size=<number_of_elements_per_array>

cpu=<avx,avx2,avx512>

rfo=1 forces to use regular cached stores instead of non-

temporal stores

help

参考示例如下：

仅为支持英特尔® AVX - 512 的处理器平台编译 Stream 基准测试，

执行：

为每个缓冲区包含 67,108,864 个元素，支持英特尔® AVX - 512

的处理器平台编译 Stream 基准测试，执行：

显式使用常规缓存存储，执行：

运行 Stream 基准测试

使用者可通过一个基准测试运行脚本（run.sh）来运行 Stream 基

准测试，其中：

• 二进制文件：使用编译步骤中产生的最合适Stream二进制文件，

例如处理器支持英特尔® AVX - 512，就选择 stream_avx512.bin；

• OpenMP 设置：将 OMP_NUM_THREADS 设置为系统上的

物理内核数量。KMP_AFFINITY 设置为 compact pinning。即

便系统启用的超线程设置也请忽略超线程内核；

• 将结果存储到日志文件中。此外输出相关的系统信息，如套接字、 

内核、线程、NUMA域、内存子系统等的数量。在解析 dmidecode 

的输出时，使用 sudo 运行会获得内存子系统的更详细信息。

使用以下命令执行生成的二进制文件：

面向英特尔® 架构平台编译
并运行的 Stream 基准测试

• 默认情况下，以下 Stream 配置参数用于编译二进制文件： 面向英特尔® 至强® CPU Max 
系列处理器的运行

为了在英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器上实现更出色的性能，

首先可以使用以下命令行启用软件预取：

46
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第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器

第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器旨在为人工智能、数据分析、

存储和科学计算方面快速增长的工作负载提供性能加速。该处理

器具备多种内置加速器，帮助客户将零信任安全策略付诸实践，

同时利用先进的安全技术，即使面对敏感或受监管的数据，也能

解锁新的商业合作机会和洞察。使用这款处理器可跨多个云和边

缘环境进行扩展，满足自身的部署需求。英特尔® 至强® 可扩展处

理器具有很强的灵活性，可在其上选择不同的云服务，帮助企业

顺利实现应用移植。

基础性能进一步大幅提升
• 第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器采用全新架构，单核性能

比上一代产品更高，每路配备多达 60 个内核。每个系统支持单

路、双路、四路或八路配置。为了与内核数增加这种情况相匹

配，该平台在内存和 I/O 子系统方面也做了相应改进。DDR5 

内存提供的带宽和速度与 DDR4 相比提高多达 1.5 倍，速率达

到 4,800 MT/s6。此外，该平台还具有每路 80 条 PCIe Gen5 

通道的特点，与之前的平台相比，I/O 得到显著提升。本代处理

器还可提供 CXL 1.1 连接，支持高网络带宽并使附加加速器能够

高效运行。第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器支持的技术支持

根据工作负载要求的变化灵活扩展和调整。此外，本代处理器

还可助力实现以下优势 :

• 进一步提升网络、存储和计算性能，并通过将繁重的任务卸载到

英特尔® 基础设施处理单元（Intel® Infrastructure Processing 

Unit，英特尔® IPU）来提高 CPU 利用率；

• 通过英特尔® UPI 2.0 提高多路带宽（高达 16 GT/s）；

• 使用英特尔® Speed Select 技术（英特尔® SST）调整 CPU 配

置，满足特定工作负载的需求；

• 增加三级缓存（LLC） 共享容量（所有内核共享多达 100 MB 

LLC）；

• 通过硬件增强型安全功能加强对安全态势的掌控；

• 使用英特尔® Virtual RAID on CPU（英特尔® VROC），从而

无需再用单独的 RAID 卡。

内置众多加速引擎，重新定义性能

与增加 CPU 内核数相比，内置加速器是一种提升性能更有效的方

法。其不但可以提高 CPU 利用率，降低功耗，并提高投资回报率 

（ROI），同时还能帮助企业实现可持续发展目标。英特尔® 至强® 

可扩展处理器支持广泛且独特的内置加速器，有助于提高性能和

效率，减少另行添置专用硬件的需求。在云端和本地环境中，这

PCI Express Gen5 （PCIe 5.0） 

带来全新的 I/O 速度，可在 CPU 和互联设备之间实现更

高的吞吐量。第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器具有多达

80 条 PCIe 5.0 通道，非常适合高速网络、高带宽加速器和

高性能存储设备。PCIe 5.0的 I/O 带宽是PCIe 4.0 的两倍，

仍具备向后兼容性并提供用于 CXL 连接的基础插槽 7。 

DDR5 

以更高内存带宽克服数据瓶颈，提高计算性能。与 DDR4

相比，DDR5 的带宽提高多达 1.5 倍，因此有机会提升性能、

容量和能效并降低成本 8。借助 DDR5，第四代英特尔®  

至强® 可扩展处理器提供的速率可高达 4,800 MT/s （1 

DPC） 或 4,400 MT/s （2 DPC）。 

CXL 

借助面向下一代工作负载的 CXL 1.1，降低数据中心的计算

时延并帮助减少 TCO。CXL 是另一种跨标准 PCIe 物理层

运行的协议，可以在同一链路上同时支持标准 PCIe 设备和 

CXL 设备。CXL 可带来的一大关键能力是在 CPU 和加速

器之间创建统一且一致的内存空间，它将革新未来数年数据

中心服务器架构的构建方式。

第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器的新
特性或新功能

6、7、8 https://www.intel.cn/content/www/cn/zh/products/docs/processors/xeon-accelerated/4th-gen-xeon-scalable-processors-product-brief.html

  |  第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器

多达 8 路的可扩展性

4 个英特尔® UPI 端口，速率为 16 GT/s

80 条 PCIe 5.0 通道 + CXL

支持 DDR5，速率高达 4,800 MT/s（每通道 1 个 
DIMM）或 4,400 MT/s（每通道 2 个 DIMM）

支持英特尔® 傲腾™ 持久内存 300 系列

英特尔® AVX-512（两个 512 位 FMA）

英特尔® 超线程技术和英特尔® 睿频加速技术

英特尔® AMX

英特尔® SST

先进的可靠性、可用性和可维护性 (RAS)

英特尔® SGX 最大飞地容量高达 128 GB（在特定
型号的 SKU 上最大飞地容量高达 512 GB）

可通过英特尔® QAT、英特尔® DLB、
英特尔® DSA 和英特尔® IAA 加速工作负载

多达 4 路的可扩展性

3 个英特尔® UPI 端口，速率为 16 GT/s

80 条 PCIe 5.0 通道 + CXL

支持 DDR5，速率高达 4,800 MT/s（每通道 1 个 
DIMM）或 4,400 MT/s（每通道 2 个 DIMM）

支持英特尔® 傲腾™ 持久内存 300 系列

英特尔® AVX-512（两个 512 位 FMA）

英特尔® 超线程技术和英特尔® 睿频加速技术

英特尔® 深度学习加速技术和英特尔® AMX

英特尔® SST

先进的 RAS

英特尔® SGX 最大飞地容量高达 128 GB

可通过英特尔® QAT、英特尔® DLB、
英特尔® DSA 和英特尔® IAA 加速工作负载

多达 2 路的可扩展性

2 个英特尔® UPI 端口，速率为 16 GT/s

80 条 PCIe 5.0 通道 + CXL

支持 DDR5，速率高达 4,800 MT/s（每通道 1 个 
DIMM）或 4,400 MT/s（每通道 2 个 DIMM）

英特尔® AVX-512（两个 512 位 FMA）

英特尔® 超线程技术和英特尔® 睿频加速技术

英特尔® 深度学习加速技术和英特尔® AMX

英特尔® SGX 最大飞地容量高达 64 GB

可通过英特尔® QAT、英特尔® DLB、
英特尔® DSA 和英特尔® IAA 加速工作负载

第四代英特尔® 至强® 

英特尔® 至强®  8400 处理器 AI

® ®  8400  8 

 I/O  I/O

• 每个英特尔® ®  60 

•  8 条内存通道，速率高达 4,800 MT/s (1 DPC)

• 英特尔® AMX  AI 

英特尔® 至强®  6400 ® 至强®  5400 处理器 11

英特尔® 至强®  4400 处理器

 intel.cn/xeonscalable 和 intel.cn/content/www/cn/zh/products/docs/
processors/xeon-accelerated/4th-gen-xeon-scalable-processors.html 
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• 科学计算：第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器可以提高科学

计算工作负载中常见的多线程代码性能。这些工作负载包括制

造业仿真、分子动力学、地球系统建模以及 AI 推理和训练。

该处理器内置的加速器可提供较高的精度水平，同时还能加速

多种 AI 数据类型的处理。该处理器还支持 DDR5 内存、PCIe 

Gen5、英特尔® 超级通道互联（Intel® Ultra Path Interconnect，

英特尔® UPI）2.0 和 Compute Express Link（CXL），显著提

升了整体数据的吞吐量。 

• AI：凭借更优的矢量指令和矩阵乘法运算，第四代英特尔®  

至强® 可扩展 处理器展现出更为出色的 AI 推理和训练性能。 

英特尔® AMX 可以显著提高推荐系统、NLP、图像识别、媒体

处理和分发以及媒体分析等深度学习工作负载的性能。

些专用功能支持人工智能、安全性、科学计算、数据分析、存储

和网络等目前最为常见的严苛工作负载。

扫码了解更多第四代英特尔® 至强® 
可扩展处理器详情

访问链接了解更多第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器详情

https://www.intel.cn/content/www/cn/zh/products/docs/processors/

xeon-accelerated/4th-gen-xeon-scalable-processors.html
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英特尔® 至强® CPU Max 系列

过去十年，随着人工智能技术的加入，峰值算力大幅增长，但由

于在向内核传输数据时效率低，因此工作负载性能未能同步提升。

英特尔® 至强® CPU Max 系列的诞生，使英特尔® 至强® 平台如

虎添翼，它是英特尔唯一一个基于 x86 架构并采用高带宽内存

（HBM）的 CPU 系列，可释放和加速内存密集型科学计算和 AI

工作负载。

更高带宽，更优性能 
英特尔® 至强® CPU Max 系列采用全新微架构，支持一系列可提

升平台能力的特性，包括更多内核、先进的 I/O 与内存子系统，

以及可加速重大发现的内置加速器。英特尔® 至强® CPU Max 系

列具有以下特性：

• 多达 56个 P-core（性能核）：内核由 4个小芯片构成，采用英特

尔的嵌入式多芯片 互连桥接 （EMIB） 技术连接，功耗为 350 W； 

• 64 GB 高带宽封装内存及 PCIe 5.0 和 CXL 1.1 I/O。英特尔®  

至强® CPU Max 系列每核均具备 HBM 容量，可满足大多数常

见科学计算工作负载的要求；

• 与其他 CPU 相比，在使用 Numenta 的 AI 技术进行自然语言

处理时，其 HBM 优势可带来高达 20 倍的性能提升 9。 

加速科学创新

• 英特尔® 至强® CPU Max 系列能够与英特尔® 至强® 平台实

现轻松整合，不但可以获得处理要求严苛的工作负载所需的

性能与能效，还可得到各种出色的内置加速器（包括英特尔® 

AMX，英特尔® DSA 等，具体详见第 53 页详细介绍）的助力。

利用面向科学计算和 AI 工作负载的关键加速器，提高 CPU 使

用效率、降低功耗、实现更高的投资回报率（ROI）。另外，由

于处理器插槽（Socket） 配置相同，可轻松将英特尔® 至强® 

CPU Max 系列处理器添加到第四代英特尔® 至强® 可扩展平台，

并且在大多数部署方案中都无需更改代码。 

灵活应对各种科学计算和 AI 工作负载 
英特尔® 至强® CPU Max 系列处理器具备出色的灵活性，可根据

工作负载的特性，在不同的内存模式或配置下运行 :

• “仅 HBM” 模式：该模式支持内存容量需求不超过 64 GB 的工

作负载以及每核 1 至 2 GB 的内存扩展能力，同时无需更改代码

和另购 DDR，即可启动系统；

• “HBM Flat” 模式：该模式可为需要大内存容量的应用提供灵

活性，它通过 HBM 和 DRAM 提供一个平面内存区域（flat 

memory region），适用于每核内存需求大于 2 GB 的工作负载。

使用该模式时可能需要更改代码；

• “HBM 缓存” 模式：旨在提升内存容量需求大于 64 GB 或每核

内存需求大于 2 GB 的工作负载的性能。使用该模式时，无需更

改代码，且 HBM 可缓存来自 DDR 的事务。

跨多架构加速科学计算和 AI 工作负载

• 整个英特尔® 至强® CPU Max 系列的产品均得到 oneAPI 的支

持。oneAPI 是一个统一的、基于标准的开放式通用编程模型，

可释放生产力并解锁性能。开发人员可利用英特尔® oneAPI 工

具套件以及面向特定领域的专用工具套件，打造跨多种架构运

行的通用计算、科学计算和 AI 应用，并对其进行分析、优化和

扩展。这些资源包括矢量化、多线程、多节点并行和内存优化

方面的前沿技术，可轻松构建随时能为科学计算所用的高性能、

多架构软件。

扫码了解更多英特尔® 至强® 
CPU Max 系列详情

扫码了解英特尔® 至强® 
CPU Max 系列配置和调优指南

英特尔® 至强® CPU Max 系列

内核数 32-56

HBM2e 内存 64 GB

HBM 最大传输速率 3200 MT/s

DDR5最大传输速率
4800MT/s （1 个 DPC）

4400 MTs （2 个 DPC）

加速器 AMX，4 个英特尔® DSA

AI/ML指令 INT8 和 BFLOAT16

9 https://www.intel.cn/content/www/cn/zh/products/docs/processors/xeon/xeon-max-series-product-brief.html

访问链接了解更多第四代英特尔® 至强® CPU Max 系列详情

https://www.intel.cn/content/www/cn/zh/products/docs/processors/

xeon/xeon-max-series-product-brief.html

英特尔® 高级矢量扩展 512（英特尔® AVX-512）

快速分析日益增多的数据，并将其转化为有价值的洞察力，这种

能力将为商业味、科学研究乃至人们的日常生活创造新的机遇。

英特尔® 至强® 可扩展处理器和英特尔® 至强融核™ 处理器产品家

族，增添了旨在加速数据分析的创新功能。

当前的工作负载，通常需要在多个数据元素上执行同样的操作，

在传统的“标量处理”时代，指令在同一时间，只能在一个单一数据

元素上执行，以致在处理海量数据时极为耗时。认识到标量处理

的不足之后，从上世纪 90 年代后期开始，英特尔开始将单指令多

数据流（Single Instruction, Multiple Data，SIMD）矢量功能整

合到英特尔® 处理器中。英特尔® SSE 技术刚推出时，提供了 128

位寄存器和 SIMD 指令，可同时处理多达 4 个 32 位数据元素，

大大加快了相关操作的处理速度。在此之后，英特尔® AVX 指令

集和英特尔® AVX 2 指令集又将寄存器宽度扩展了一倍，使相关

操作的处理性能实现近乎翻倍的提升。

如今，英特尔® AVX – 512 指令集将矢量计算性能提升至新高度，

寄存器的宽度和数量又在英特尔® AVX 指令集和英特尔® AVX 2 

指令集的基础上扩展了一倍，寄存器已由最初的 64 位升级到了 

512 位，且具备两个 512 位的 FMA 单元，这意味着应用程序可同

时执行 32 次双精度、64 次单精度浮点运算，或操作八个 64 位和

十六个 32 位整数。

英特尔® 至强® 可扩展处理器可支持多种工作负载。英特尔® 

AVX-512 指令集通过矢量化性能提升，使更大数据集上的运算速

度更快，满足包括科学计算在内的严苛计算任务的性能提升。例

如在 OpenFOAM 在运行时，每个内核同时使用两个矢量处理单

元（其中每个单元能同时处理 16 个单精度（32 位）或 8 个双精

度（64 位）的浮点数）。

图 4-1   英特尔® SSE、英特尔 AVX2 和英特尔® AVX-512 之间的寄存器大小和计算效率的差异说明

英特尔® 数据流 SIMD 扩展指令集

英特尔® 高级矢量扩展

128 位寄存器

256 位寄存器

512 位寄存器

英特尔® 高级矢量扩展 2

英特尔® 高级矢量扩展 512
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英特尔® oneAPI 工具套件

英特尔® oneAPI 工具套件是基于新一代标准的英特尔软件开发工

具，用于跨各种架构构建和部署以数据为中心的高性能的应用程

序。它能够通过充分利用一流的硬件特性加速计算进程，并全面

兼容现有的编程模型和代码库，可确保开发者已经编写的应用能

够在 oneAPI 上无缝运行。此外，开发者只需一个代码库，便可以

将应用轻松迁移到新系统和加速器上，大幅缩短了迁移时间，减

轻了迁移工作量。

通过英特尔® oneAPI 工具套件，开发者能够使用一种通用、开放

且基于行业标准的编程模型访问英特尔® CPU/GPU/FPGA。这

不仅能够释放底层硬件的性能潜力，同时能降低软件开发和维护

成本，并且在部署加速计算方面，英特尔® oneAPI 工具套件与专

用的、受限于特定厂商的方案相比风险更低。

英特尔® oneAPI 工具套件充分利用了先进的硬件性能和指令，如

用于 CPU 的英特尔® AVX-512 和英特尔® DL Boost，以及 XPU 

独有的功能。英特尔® oneAPI 工具套件基于经受过长久考验的英

特尔开发者工具，为开发者提供熟悉的编程语言和标准，同时与

现有代码保持完全的连续性，其包括英特尔® oneAPI Base 工具包、

英特尔® oneAPI AI Analytics 工具包、英特尔® oneAPI HPC 工

具包及 OpenVINO™ 工具套件等不同工具。

图 4-2  英特尔® oneAPI 工具套件架构

图 4-3  英特尔® oneAPI HPC 工具包

英特尔® oneAPI  HPC 工具包

• HPC 是人工智能、机器学习和深度学习应用的核心。英特尔® 

oneAPI HPC 工具包利用矢量化、多线程、多节点并行化和内

存优化方面的最新技术，为开发人员提供了构建、分析、优化

和扩展科学计算应用所需的工具。

• 该工具包是英特尔® oneAPI Base 工具包的附加组件，需要使

用英特尔® oneAPI Base 工具包才能实现全部功能。它包括

功能强大的以数据为中心的库、高级分析工具以及面英特尔® 

Python 发行版，用于为核心的 Python 数值，科学和机器学习

软件包提供准原生代码级性能。

访问链接了解更多

英特尔® oneAPI 工具套件详情

https://www.intel.com/content/

www/us/en/developer/tools/

oneapi/toolkits.html

访问链接了解更多英特尔® MPI 库详情

https://www.intel.com/content/www/

us/en/developer/tools/oneapi/mpi-

library.html

扫码了解更多英特尔® 
oneAPI 工具套件详情

应用工作负载需要多样化硬件

中间件与框架

...

兼容性工具 语言 函数库
分析与
调试工具

英特尔® oneAPI Product

底层硬件接口

XPUs

CPU GPU FPGA

Intel oneAPI Tools for HPC

API-Based ProgrammingDirect Programming Analysis & debug Tools

Intel® oneAPI Base & HPC Toolkits

Intel® oneAPI HPC Toolkit +

Intel® oneAPI Base Toolkit

Intel® MPI LibraryIntel® C++ Compiler Classic Intel® Inspector

Intel® oneAPI DPC++ Library
oneDPL

Intel® Fortran Compiler 
(Beta)

Intel® Trace Analyzer 
& Collector

Intel® oneAPI Math Kernel 
Library - oneMKL

Intel® oneAPI DPC++/C++ 
Compiler

Intel® Cluster Checker

Intel® oneAPI Data Analytics 
Library - oneDAL

Intel® DPC++ Compatibility Tool Intel® oneAPI Threading 
Building Blocks - oneTBB

Intel® oneAPI Video Processing 
Library - oneVPL

Intel® oneAPI Collective 
Communications Library 

oneCCL

Intel® oneAPI Deep Neural 
Network Library - oneDNN

Intel® Distribution for Python

Intel® FPGA Add-on 
for oneAPI Base Toolkit

Intel® Integrated Performance 
Primitives – Intel® IPP

Intel® VTune™ Profiler

Intel® Advisor

Intel® Distribution for GDB

Intel® Fortran Compiler Classic

英特尔® MPI 库

英特尔® MPI 库是一个多结构消息传递库，实现了开源 MPICH 规

范。使用该库可以创建、维护和测试高级、复杂的应用程序，使

其在基于英特尔® 处理器和兼容处理器的科学计算集群上运行得更

好。即：

• 开发可在互连的多集群上运行的应用程序，用户可在启动时予

以选择。

• 无需更改软件或运行环境，即可快速为最终用户提供更高性能。

• 通过自动调整实现更佳时延、带宽和可扩展性。

• 通过库链接并部署到最新的优化结构上，缩短产品上市时间。

英特尔® MPI 库特性：
支持 OpenFabrics 接口（OFI）：该优化框架为 HPC 应用提供

通信服务。主要组件包括众多 API、provider 库、Kernel 服务、

守护程序和测试应用。

独立互联：该库为通过 OFI 进行快速互联提供了一个经加速的，

通用的多结构层，包括这些配置：

• 传输控制协议（TCP）套接字

• 共享内存

• 基于远程直接内存访问（RDMA）的互连，包括以太网和 InfiniBand

为此，它只在需要时动态建立连接，从而减少了内存占用。它还

会自动选择可用的最快传输方式。

• 开发独立于结构的 MPI 代码，知道它将在运行时选择的任何网

络上高效运行。

• 使用两阶段通信缓冲区放大功能，只分配所需的内存空间。

可扩展性： 该库在多个结构上实现了高性能 MPI 3.1 标准，使得用

户无需对软件或操作系统进行重大修改，就能快速提供更高的应

用性能（即使用户更换或升级到新的互连）。

• 线程安全允许用户跟踪混合多线程 MPI 应用程序，从而在多核

和众核英特尔® 架构上实现更佳性能。

• mpiexec.hydra 进程管理器提高了启动可扩展性，包括：

• 内置云服务支持，包括 Amazon Web Services, Microsoft Azure, 

以及 Google 云平台

应用程序二进制接口兼容性：应用程序二进制接口（ABI）是两个

程序模块之间的底层纽带。它决定了函数的调用方式，以及数据

类型的大小、布局和对齐方式。有了 ABI 兼容性，应用程序就能

遵守同一套运行时命名约定。

英特尔® MPI 库提供与现有 MPI-1.x 和 MPI-2.x 应用程序的 ABI 兼

容性。因此，即使用户还没有准备好迁移到新的 3.1 标准，也可以

通过使用该库的运行时来提高性能，而无需重新编译。

性能和调优实用程序

英特尔® MPI 基准测试是一套 MPI 性能测量工具，用于测量各种

报文大小的点对点和全局通信操作。运行所有支持的基准测试，

或在命令行中指定单个可执行文件，可获得特定子集的结果。

通过基准测试结果，使用者可获知：

• 集群及节点的性能

• 网络延迟和吞吐量

• MPI 执行效率

该库有一套强大的默认参数，用户可以按原样使用，也可以对其

进行改进以确保更高性能。如果要调整默认参数之外的参数，可

使用 mpitune 调整集群或应用程序参数，然后反复调整和微调参

数，直到达到更加性能。

图： MPI 调优流程示意图

扫码了解更多英特尔® MPI 库详情
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英特尔® oneAPI 数学内核库（oneMKL）

基于 LLVM 的英特尔® 编译器

oneMKL 是高度优化、快速、完整的数学函数库，常用于科学、

工程和金融应用。oneMKL 定义了一套用于科学计算和其他应用

的基本数学程序。作为 oneAPI 的一部分，oneMKL 允许在包括

CPU、GPU、FPGA 和其他加速器等各种计算设备上运行。

oneMKL能够加快数学处理程序，提高应用性能，并减少开发时间，

其具备如下特点：

• 增强的数学程序使开发人员和数据科学家能够创建高性能的科

学、工程或金融应用程序；

• 核心功能包括 BLAS、LAPACK、稀疏求解器、快速傅里叶变

换（FFT）、随机数生成器功能（RNG）、汇总统计、数据拟

合和矢量数学；

• 针对下一代 CPU 和 GPU 进行了额外矩阵乘法优化；同时，增

加了 CUDA 库函数 API 对 BLAS、LAPACK、稀疏 BLAS、

作为一个开源的编译器框架，LLVM（Low Level Virtual Machine，

底层虚拟机）已成为许多行业标准商业编译器的基础，其具有编

译时间更短、移植性和灵活性更强、更便于优化和维护等优势。

英特尔对 LLVM 也有着良好的支持，在英特尔® oneAPI 中，已基

于 LLVM 提供了英特尔® oneAPI DPC++/C++ 编译器和英特尔® 

Fortran 编译器（ifx）两个产品。其中：

• 英特尔® oneAPI DPC++/C++ 编译器可用于为 CPU、GPU、

FPGA 和其他加速硬件编译数据并行 C++ 代码。编译器同时

支持 Windows 和 Linux 操作系统。其构建在 LLVM 上，并使

用 Clang 前端、SYCL 2020 标准通过同一源文件支持 C++ 和

OpenCL 内核。

• 英特尔® Fortran 编译器（ifx）是一个使用 LLVM 后端编译器技

术的 Fortran 编译器，但其基于英特尔® Fortran 编译器经典版

扫码了解更多英特尔® oneAPI 
数学内核库（oneMKL）详情

扫码了解更多基于 LVMM 的
英特尔® 编译器详情

向量数学、汇总统计、样条等的兼容覆盖，简化了代码向

oneAPI 和英特尔® GPU 的迁移。

• 支持第四代英特尔® 至强® 可扩展处理器的英特尔® AMX 

bfloat16 数据类型和英英特尔® AVX-512 bfloat16 数据类型。

• 对于以前的英特尔® 数学内核库（Intel® MKL）用户来说，是

一种无缝升级。

（ifort）前端和运行库。其有一个基本模式，支持 Fortran 77、

高达 Fortran 95 的语言标准，以及 Fortran 2003 到 Fortran 

2018 中的大多数功能。它还支持 OpenMP 5.0/5.1 和 OpenMP 

4.5 卸载功能和指令。

更多英特尔® oneAPI DPC++/C++ 编译器和英特尔® Fortran 编

译器（ifx），请参阅接下来的章节。

英特尔® oneAPI DPC++/C++ 编译器

英特尔® oneAPI DPC++/C++ 编译器能够为面向未来的编程模式

提供自由选择。

使用 DPC++/C++ 编译器，用户可以实现：

• 编译 ISO C++ 和 SYCL（来自 Khronos 集团）

• 跨硬件平台复用代码，包括 CPU、GPU 和 FPGA。

• 采用跨行业、开放式、基于标准的统一编程模型，避免专利锁定。

实现所有硬件价值

• 从行业领先的英特尔® 编译器技术中获得卓越性能。

• 生成优化的二进制主机代码和加速器代码。

• 使用经优化的英特尔® oneAPI 性能和线程库。

快速、正确地开发高性能代码

• 与流行的第三方编译器、开发环境和操作系统无缝集成。

• 使用最新的标准，包括用于 GPU 卸载的 C++ 20、SYCL 和 

OpenMP* 5.0 和 5.1。

• 使用英特尔® C++ 编译器 classic 版，与现有的以 CPU 为核心

的工作流程保持兼容

英特尔® oneAPI DPC++/C++ 编译器特性

跨架构编译

• 开发效率：基于单一源代码对 CPU 和加速器进行编译，同时允

许自定义调优

• 语言标准支持： 按照最新标准构建，包括 C++ 17 和 SYCL（仅

适用于英特尔 oneAPI DPC++/C++ 编译器），并支持 C++ 

20，以确保可迁移性，同时支持通用 lambda 表达式和变量模

板等功能；

• 支持行业标准： 支持用于 GPU 卸载的 OpenMP 4.5、5.0 和 5.1 

子集。

• 可信技术： 使用久经考验，与英特尔在编译器领域同具领先地

位的 LLVM 编译器技术。

扫码了解更多英特尔® 
oneAPI DPC++ 编译器详情

访问链接了解更多英特尔® oneAPI 

数学内核库（oneMKL）详情

https://www.intel.cn/content/

www/cn/zh/developer/tools/

oneapi/onemkl.html 

访问链接了解更多

英特尔® oneAPI DPC++ 编译器详情

https://www.intel.cn/content/www/

cn/zh/developer/tools/oneapi/dpc-

compiler.html

访问链接了解更多基于 LVMM 的

英特尔® 编译器详情

https://www.intel.com/content/

www/us/en/developer/articles/

technical/getting-to-know-llvm-

based-oneapi-compilers.html
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英特尔® Fortran 编译器

英特尔® Fortran 编译器在生成支持行业标准的优化代码方面有着

悠久的历史，充分利用了英特尔® 至强® 可扩展处理器和英特尔® 

酷睿™ 处理器的内置技术。该编译器有两个版本，分别为能够提

供 CPU 和 GPU 卸载支持的英特尔® Fortran 编译器（ifx）和与现

有的以 CPU 为核心的工作流程保持一致的英特尔® Fortran 编译

器经典版（ifort），两个版本均可与流行的第三方编译器、开发环

境和操作系统无缝集成。

为了与英特尔不断发展的多样化架构保持一致，该编译器现在还

支持图形处理器。使用这个支持 OpenMP 且基于标准的 Fortran 

编译器可实现 CPU 和 GPU 分载。

英特尔® Fortran 编译器（ifx）基于英特尔® Fortran 编译器经典

版（ifort）前端和运行库，但使用了 LLVM 后端编译器技术。ifx 

兼容二进制文件（.o/.obj）和模块文件（.mod）。用 ifort 生成的

扫码了解更多英特尔® 
Fortran 编译器详情

二进制文件和库可与用 ifx 生成的二进制文件和库链接，用一种编

译器生成的 .mod 文件可用于另一种编译器（仅限 64 位目标）。

两种编译器使用相同的运行时库。ifx 的性能可能与 ifort 编译的应

用程序相当，也可能不相当。在整个 2023 年，ifx 的性能将随着

每次更新版本的发布而提高。

英特尔® Trace Analyzer and Collector（ITAC） 

英特尔® 跟踪分析器和收集器 （Intel® Trace Analyzer and Collector，

ITAC）是一款出色的工具，可帮助客户调试 MPI、消息传递接口

应用程序：

• 查找代码中的时间依赖性和瓶颈；

• 检查应用程序的正确性；

• 定位潜在的编程错误、缓冲区重叠以及死锁

• 可视化解析并行应用程序行为；

• 评估统计和负载平衡；

• 分析子程序或代码块的性能；

• 了解通信模式、参数和性能数据；

• 识别通信热点；

• 缩短解决问题的时间，提高程序应用效率。

扫码了解更多英特尔® 
跟踪分析器和收集器详情

英特尔® vTune™ Profiler

英特尔® VTune™ Profiler 可面向科学计算、云、物联网、媒体、

存储等工作负载，针对应用性能、系统性能和系统配置等进行优化。

• CPU、GPU 和 FPGA：针对整个应用的性能进行调优，而不仅

仅是加速部分。

• 多语言：支持 SYCL、C、C++、C#、Fortran、OpenCL™ 代

码、Python、Google Go 编程语言、Java、.NET、Assembly 

或任何语言组合的配置文件。

• 系统或应用程序： 持续获取粗粒度系统数据或映射到源代码的

详细结果。

• 功率： 优化性能，同时避免功率和热相关节流。

英特尔® VTune™ Profiler 特性

算法优化

• 查找热点 -- 代码中最耗时的部分。

• 使用 Flame Graph 可视化查看热点代码路径和每个函数及其调

用所花费的时间。

微架构和内存瓶颈

• 通过微架构探索分析，找出影响应用程序性能的最关键的硬件

问题。

• 针对内存访问相关的问题，如缓存未命中和高带宽问题。

加速器和 XPU

• 针对 SYCL、OpenCL 代码、Microsoft DirectX 或 OpenMP ，

为 GPU 卸载模式和数据传输提供优化。

• 分析 GPU 绑定代码，找出因微架构限制或低效内核算法造成的

性能瓶颈。

• 探索 CPU 与 FPGA 的交互以及 FPGA 的使用。

扫码了解更多英特尔® 
VTune™ Profiler 编译器详情

并行性

• 检查代码线程化的效率，确定影响性能的线程问题。

• 评估计算密集型或吞吐量大的科学计算应用程序，以确保高效

使用 CPU、矢量化和内存。

平台和 I/O

• 找出 I/O 密集型应用的性能瓶颈。了解硬件如何有效处理外部 

PCIe 设备或集成加速器产生的 I/O 流量。

• 利用 Platform Profiler 查看长期运行工作负载的系统运行状态。

• 利用 “系统概述” 对短期运行的工作负载进行细粒度概述。

多节点

• 描述 MPI 和 OpenMP 工作负载的性能。

• 明确可扩展性问题，并提供深入分析和建议。

访问链接了解更多

英特尔® Fortran 编译器详情

https://www.intel.cn/content/

www/cn/zh/developer/articles/

release-notes/oneapi-fortran-

compiler-release-notes.html

访问链接了解更多

英特尔® VTune ™ Profiler 编译器详情

https://www.intel.cn/content/www/

cn/zh/developer/tools/oneapi/vtune-

profiler.html 

访问链接了解更多

英特尔® 跟踪分析器和收集器详情

https://www.intel.com/content/

www/us/en/developer/tools/

oneapi/trace-analyzer.html
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英文全称 英文缩写 中文全称 英文全称 英文缩写 中文全称

Algebraic multigrid

Application Binary Interface

Artificial Intelligence

Basic Linear Algebra Subprograms

Burrows-Wheeler Aligner

Cluster File System

Compound Annual Growth Rate

Computational Fluid Dynamics

Compute Express Link

Computer Aided Engineering

Cryo-electron Microscopy

Density Functional Theory

Double-precision

Dual Inline Memory Module

Fast Fourier transform

Fastest Fourier Transform in the west

Finite Element Analysis

Flat Memory Region

Gaussian Elimination

Gauss-Seidel

Genomic Analysis Toolkit

High Bandwidth Memory

High Performance Conjugate Gradient

High Performance Linpack

High Rank Count

High-throughput Sequencing

Instruction Set Architecture

Intel® C++ Compiler

Intel® Advanced Matrix Extensions

Intel® Advanced Vector Extensions

Intel® Advanced Vector Extensions 512

Intel® Branch

Intel® Crypto Acceleration

Intel® Data Streaming Accelerator

Intel® Dynamic Load Balancer

Intel® Embedded Multi-Die Interconnect Bridge

Intel® Fork

Intel® Hyper-Threading Technology

Intel® Infrastructure Processing Unit

Intel® In-Memory Analytics Accelerator

AMG

ABI

AI

BLAS

BWA

CFS

CAGR

CFD

CXL

CAE

Cryo-EM

DFT

DIMM

FFT

FFTw

FEA

GATK

HBM

HPCG

HPL

HTS

ISA

ICC

Intel® AMX

Intel® AVX

Intel® AVX - 512

Intel® DSA

Intel® DLB

Intel® EMIB

Intel® IPU

Intel® IAA

代数多重网格

应用程序二进制接口

人工智能

基础线性代数子程序库

集群文件系统

年复合增长率

计算流体动力学

计算机辅助工程

冷冻电子显微镜

密度泛函理论

双精度

双列直插内存模块

快速傅里叶变换

有限元分析

平面内存区域

高斯消元法

高斯 - 塞德尔

基因组分析工具套件

高带宽内存

高性能共轭梯度

高性能 Linpack

高秩计数

高通量测序

指令集架构

英特尔® C++ 编译器

英特尔® 高级矩阵扩展

英特尔® 高级矢量扩展

英特尔® 高级矢量扩展 512

英特尔® 分支

英特尔® 密码操作硬件加速

英特尔® 数据流加速器

英特尔® 动态负载均衡器

英特尔® 嵌入式多芯片互连桥接

英特尔® 分叉

英特尔® 超线程技术

英特尔® IPU

英特尔® 存内分析加速器

Intel® QuickAssist Technology

Intel® Speed Select Technology

Intel® System Configuration Utility

Intel® Threading Building Blocks

Intel® Turbo Boost Technology

Intel® Ultra Path Interconnect

Intel® Virtual RAID on CPU

Java Runtime Environment

Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator

Linear System Package

Long-Range Thread

Low Level Virtual Machine

Low Rank Count

Molecular Dynamics

Molecular Systems with Long-range Electrostatics

NAnoscale Molecular Dynamics

Non Uniform Memory Access

Open source Field Operation And Manipulation

Particle − Particle-Particle − Mesh

Preconditioned Conjugate Gradient

Projector Augmented Wave

Random Number Generator

Remote Direct Memory Access

Return on Investment

Single Instruction Multiple Data

Single-precision

Smoother

Socket

Solid State Disk

Sparse Matrix-Vector Multiplication

Sparse triangular solve

Sub-Numa Cluster

Symmetric Gauss-Seidel smoother

Tool Command Language

Total Rank Count

Transmission Control Protocol

Transparent Huge Pages

Ultrasoft Vanderbilt Pseudopotentials

Vienna Ab-Initio Simulation Package

Intel® QAT

Intel® SST

Intel® TBB

Intel® UPI

Intel® VROC

JRE

LAMMPS

Linpack 

LRT

LLVM

MD

NAMD

NUMA

OpenFOAM

PPPM

PCG

PAW

RNG

RDMA

ROI

SIMD

SSD

SpMV

TRSV

SNC

SYMGS

TCL

TCP

THP

US-PP

VASP

英特尔® 数据保护与压缩加速技术

英特尔® SST

英特尔® 系统配置实用程序

英特尔® 线程构建模块库

英特尔® 睿频加速技术

英特尔® 超级通道互联

英特尔® VROC

Java 运行环境

大规模原子分子并行模拟器

线性系统软件包

长线程

底层虚拟机

低秩计数

分子动力学

长距离静电分子系统

非一致性内存访问

质点 - 质点 - 质点 - 网格

预处理共轭梯度

投影缀加波

随机数生成器

远程直接内存访问

投资回报率

单指令多数据

单精度

平滑器

处理器插槽

固态盘

稀疏矩阵向量乘法

稀疏三角形解

Sub-Numa 集群

对称高斯 - 塞德尔平滑器

工具命令语言

总秩计数

传输控制协议

透明大页

超软赝势



免责声明：

性能测试中使用的软件和工作负荷可能仅在英特尔微处理器上进行了性能优化。诸如 SYSmark 和 MobileMark 等测试均

系基于特定计算机系统、硬件、软件、操作系统及功能。上述任何要素的变动都有可能导致测试结果的变化。请参考其他

信息及性能测试（包括结合其他产品使用时的运行性能）以对目标产品进行全面评估。更多信息，详见 www.intel.com/

benchmarks。

在特定系统的特殊测试中测试组件性能。硬件、软件或配置的差异将影响实际性能。当您考虑采购时，请查阅其他信息来

源评估性能。关于性能和基准测试程序结果的更多信息，请访问 www.intel.com/benchmarks。

英特尔技术特性和优势取决于系统配置，并可能需要支持的硬件、软件或服务得以激活。产品性能会基于系统配置有所变化。

没有任何产品或组件是绝对安全的。更多信息请从原始设备制造商或零售商处获得，或请见 intel.com。

优化声明：英特尔编译器针对英特尔微处理器的优化程度可能与针对非英特尔微处理器的优化程度不同。这些优化包括 

SSE2、SSE3 和 SSSE3 指令集和其他优化。对于非英特尔微处理器上的任何优化是否存在、其功能或效力，英特尔不做

任何保证。本产品中取决于微处理器的优化是针对英特尔微处理器。不具体针对英特尔微架构的特定优化为英特尔微处理

器保留。请参考适用的产品用户与参考指南，获取有关本声明中具体指令集的更多信息。

没有任何产品或组件是绝对安全的。

描述的成本降低情景均旨在在特定情况和配置中举例说明特定英特尔产品如何影响未来成本并提供成本节约。情况均不同。

英特尔不保证任何成本或成本降低。

英特尔并不控制或审计第三方数据。请您审查该内容，咨询其他来源，并确认提及数据是否准确。

扫码访问英特尔官网 
了解更多英特尔在科学计算领域的技术实践

扫码下载 
《英特尔中国科学计算实战手册》
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