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开源CFD软件SU2在Linux集群的并行计算性
能编译优化研究

杨富军 1，2

（1. 上海海计信息技术有限公司；2. 上海超级计算中心，上海 201203）
摘 要： 近年来斯坦福大学开发的开源 CFD软件 SU2，在高性能计算领域得到越来越多的关注和应用。因此，探究如

何提高该软件的并行计算效率变得尤为重要。基于“魔方3”高性能计算集群，通过实际案例测试，研究了编译时所使

用的编译器、MPI类型和版本、编译优化参数，以及 MPI+OpenMP 混合并行模式对 SU2 求解器计算性能的影响。结果

表明，ICC/ICPC编译器和 Intel MPI表现更优异；O3级别优化、指定CPU架构、使用MKL库以及混合精度选项组合能够

显著提高并行计算效率；对于多节点并行，设定合适的 OpenMP 线程数采用混合并行模式，相比单纯的 MPI并行能够

进一步提高计算效率。
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Study on Performance Improvement of Open Source CFD Code SU2 on 

Linux Cluster through Compilation Optimization
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Abstract： In recent years，SU2，an open-source CFD software developed by Stanford University， receives increasing attention and application 
in the field of high-performance computing（HPC）. Therefore， it is important to explore how to improve the parallel computing efficiency of the 
software. Based on HPC cluster named “Magic Cube III”， the study investigates the impact of the type of compiler and MPI， compilation opti⁃
mization parameters， and combination of MPI and OpenMP on the parallel computing efficiency of the SU2 by solving DLR-F6 model. The re⁃
sults indicate that the ICC/ICPC compiler and Intel MPI perform better； O3 level optimization， specifying CPU architecture， using MKL librar⁃
ies， and a combination of mixed precision options can significantly improve parallel computing efficiency； For multi-node computing， hybrid 
parallel mode with proper OpenMP threads setting can further improve computational efficiency than only MPI mode.
Key Words： SU2 software； Linux cluster； parallel computing； compilation optimization

0 引言

计算流体力学（Computational Fluid Dynamics，CFD）作

为一门计算科学，经过半个多世纪的发展，已经在航空航

天、汽车、船舶等诸多工业领域得到成功的应用［1］。随着

应用范围的扩展和应用水平的提高，CFD求解的问题也越

来越复杂，对计算资源的需求也越来越大。个人电脑和小

型工作站已满足不了复杂模型的计算需求。更多时候研

究人员需借助高性能计算机来完成大规模计算。因此，

CFD也成为高性能计算的重要应用领域之一［2-3］。
CFD 并行计算是利用区域分解思想对计算网格进行

划分，采用MPI（Message Passage Interface）方法调用多核或

多计算节点进行节点内或分布式并行计算。为提高并行

计算效率，一方面需降低 MPI 进程间通信的开销，另一方

面需提高程序的执行效率。每个 MPI 进程负责一块网格

分区的计算，可以通过采用最小化边缘切割的网格分区和

增加每个 MPI 进程中线程数等方法来减少进程间通信。
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此外，SIMD（Single Instruction Multiple Data）向量化技术能

够有效提高程序执行效率。SIMD向量化技术通过一条指

令同时对一组数据进行相同的操作，从而实现数据级并

行，并结合特定芯片向量指令集实现程序执行效率的

提升。

SU2 是由美国斯坦福大学航空航天学院开发的一款

CFD 求解器［4-6］，因其程序架构清晰，获得了广泛的应

用［7-11］。随着 SU2软件应用规模越来越大，其并行计算性

能也越来越受到关注。SU2 开发者 Economon T.D. 等从代

码层面对计算性能进行不断的优化，包括改进数据结构和

访存性能，优化代码向量化，通过多重网格和混合并行方

式减少通讯等［12-14］。但对于应用层面的编译优化，相关研

究鲜有报道。实际应用中，需根据不同的高性能计算集群

环境，选择合适的编译器、MPI类型和版本，以及相应的编

译优化参数，来提高 SU2 求解器的并行计算效率。因此，

本文基于上海超级计算中心“魔方-3”高性能计算集群，综

合考虑编译器、MPI 和优化参数等多重影响因素，通过

DLR-F6 模型并行计算实测对比，探究各因素对 SU2 求解

器并行计算效率的影响，以期得出更优的编译方案，从而

提高 SU2求解器的计算效率，为其大规模并行计算提供一

定参考［15］。

1 计算集群软硬件环境

1.1　硬件配置

SU2 算例测试在上海超级计算中心“魔方-3”高性能

计算集群上进行。“魔方 -3”理论峰值计算速度为 3.3 
PFlops，全机共有 1 120 台双路刀片式计算节点、35 840 个

CPU 核心。该集群配置裸容量超过 8PB 的分布式并行存

储系统，节点之间采用带宽 100Gb 的 Intel Omni-Path 高速

网络互联。计算节点每个处理器含有 1个 NUMA 节点，每

个 NUMA 节点有 16 个核心，共 32 个核心，具体配置

见表 1。

1.2　软件环境

“魔方-3”集群所有计算节点的操作系统均为 CentOS 
Linux release 7.5.1804，系统自带 GCC 编译器，版本号为

4.8.5。采用 IBM Spectrum LSF 10.1作业管理系统。

2 SU2源码编译介绍

2.1　编译环境要求

本文使用 SU2-7.5.1 版本源代码。该软件基于 C++编

写，支持 GNU GCC/G++编译器、Intel ICC/ICPC 编译器和

Apple LLVM（Clang）编译器。各编译器版本要求为：GCC>
=v4.7、Clang>=v3.0或 Intel C++>=v12.0［16］。此外，SU2需使

用 Python3运行编译脚本。编译支持并行计算的 SU2求解

器，并具备 MPI 工具。 SU2 支持使用 OpenMPI［17］、MPI⁃
CH［18］、IntelMPI［19］等MPI工具。

2.2　编译优化选项

SU2 编译选项较多，支持设置不同的编译器、线性代

数库和 MPI 类型等选项进行编译。本研究基于 SU2 官方

编译优化说明，聚焦于求解器经优化编译后的性能表现，

暂不考虑编译过程的时间、并行计算以及内存使用等方面

的优化。所采用的编译优化选项如表 2 所示。其中编译

器方面，所涉及的优化选项数目众多，经过组合后更是数

目庞大。本文重点选取 0-3 不同优化级别的组合优化选

项、循环展开选项、浮点计算优化选项以及向量化选项。

线性代数方面，相关选项也会对求解器的性能产生重要影

响。本文对比了 MKL和 OpenBLAS库的性能差异，以及是

否采用混合精度［13］对 SU2 求解器性能的影响。MPI 类型

方面，SU2支持单纯MPI和MPI+OpenMP的混合并行模式。

通过配置相应的编译选项，对OpenMPI、MPICH和 IntelMPI
三种MPI类型和MPI+OpenMP并行模式进行研究。

3 研究方案设计

3.1　研究思路

本研究将使用 GCC 和 ICC 两款编译器，与 OpenMPI、
MPICH 和 IntelMPI 三款 MPI 工具组合，并选取不同的优化

选项来编译 SU2 求解器。通过实际案例计算性能的测试

对比，分析不同编译优化选项对求解器性能的影响。

对于编译器和 MPI 工具的选择，ICC 和 IntelMPI 直接

选用 oneAPI 2023套件，而 GCC、OpenMPI和 MPICH则通过

实际案例测试对比不同版本对求解器性能的影响，进而确

定相对最优的版本。随后，以上述选定的编译器和MPI工
具编译出的 SU2作为基准求解器，通过实际案例测试对比

Table 1　Configuration of computing nodes in “MagicCube III”
表1　“魔方-3”集群计算节点配置

节点类型

计算节点

（32cores）

CPU型号

Intel Xeon 6142（16 cores）

CPU个数

2

CPU主频

/GHz
2.6

单节点内存

/GB
192

Table 2　Compilation optimization options of SU2
表2　SU2编译优化选项

优化

方向

编译

器

线性

代数

MPI

对应选项

--optimization=level
-funroll-loops

-ffast-math （GCC）
-fp-model fast=2 （ICC）
-march=？？ -mtune=？？

-Denable-mkl
-Denable-openblas

-Denable-mixedprec=true
-Dwith-mpi
-Dwith-omp

说明

指定优化编译级别 level：0-3，
对应O0-O3

循环展开，可以减少循环的次数

允许违反 IEEE 规则，提高浮点运算速度

指定代码编译的CPU架构

支持 Intel MKL线性代数库

支持OpenBLAS线性代数库

支持混合精度

支持MPI（OpenMPI、MPICH和 IntelMPI）
支持OpenMP
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分析其他编译选项的优化效果。最后，将效果显著的优化

选项进行组合，编译出进一步优化的 SU2 求解器，并与基

准求解器进行对比，计算效率的提升效果。测试数据取自

5 次运行中耗时最短的结果，且跨节点计算时所用节点均

处于同一交换机。

3.2　测试算例

本文用于并行计算测试的算例模型为DLR-F6翼身组

合体巡航构型。该模型是第二届和第三届AIAA阻力预测

研讨会所采用的标准算例之一［20］。该测试算例网格数约

525 万。模型的边界条件设置为马赫数 0.75、攻角 0.49°、
SA 湍流模型，采用稳态求解，迭代步数设为 200 步。对于

编译优化选项的对比测试统一采用 16 核并行计算，并使

用相同计算节点。由于本研究中测试算例主要用于对比

SU2求解器的计算效率，故不考虑计算结果的精度。测试

过程中通过调整松弛因子，减缓收敛速度，以保证实测计

算都能达到指定迭代步数。

4 测试结果与分析

4.1　编译器和MPI的影响

目前，高性能计算领域常用MPI工具主要包含OpenM⁃
PI、MPICH 和 IntelMPI。其中，OpenMPI 和 MPICH 为开源

MPI工具，可以通过不同的编译器对其不同的版本源代码

进行编译。为确定本研究使用的OpenMPI和MPICH，以及

编译器的版本，首先使用不同版本的GCC/G++分别编译开

源 MPI的主要版本，然后以对应版本的 GCC/G++和 MPI编
译出 SU2求解器，并基于实际案例对其性能进行测试和对

比分析。IntelMPI由于无需编译，故不纳入对比范围。

图 1和图 2展示了采用不同版本GCC/G++编译器分别

与 OpenMPI 和 MPICH 组合编译的 SU2 求解器在实际案例

中的性能对比测试结果。

由图 1和图 2可以看出，通过升级GCC/G++版本，计算

耗时显著减少，所编译的求解器性能得到进一步提升。这

主要是因为高版本编译器采用了更先进的优化技术，使得

在所选版本编译器中，高版本编译的程序执行效率更高。

在 GCC/G++版本相同的情况下，不同版本的 OpenMPI 和
MPICH 所对应的实测结果相差很小，基本在 0.5% 以内。

根据这一结果，最终选择使用 GCC-11.4.0 版本作为编译

器，MPI 则选择在对应 GCC 版本下性能略有优势的

OpenMPI 4.0.7版本和MPICH 4.0版本。

4.2　基准求解器对比

根据以上确定的 GCC、OpenMPI 和 MPICH 版本，对两

款编译器和三款 MPI 工具进行组合，在仅使用--optimiza⁃
tion=3优化选项的情况下，编译对应的 SU2，作为测试分析

的基准求解器，并通过测试算例进行实测。基准求解器的

实测性能对比如表 3 所示。从编译器的角度来看，ICC/
ICPC编译的求解器优于GCC/G++编译的求解器；在MPI方
面，IntelMPI 性能最优，其次为 OpenMPI，最后为 MPICH。

此外，对于同类型的 MPI，基于 ICC/ICPC 编译器 SU2 能获

得更好的计算性能。这主要得益于 Intel 对其编译器 ICC/
ICPC以及MPI在 Intel处理器上的针对性优化。而OpenM⁃
PI和MPICH则更注重开源实现和跨平台支持。

4.3　编译器优化选项

对比不同编译器优化级别对 SU2性能的影响，编译过

程对选项--optimization=level 分别设定 0、1、2 的 level 值，

并使用与基准求解器相同的编译器和 MPI 组合编译 SU2
求解器，将实测结果与相对应的基准求解器结果进行对

比，得出相对于基准求解器的性能差异百分比，结果如表 4

Fig. 2　The impact of MPICH and GCC/G++ versions on SU2 perfor⁃
mance

图2　MPICH与GCC/G++版本对SU2性能的影响

Fig. 1　The impact of OpenMPI and GCC/G++ versions on SU2 per⁃
formance

图1　OpenMPI与GCC/G++版本对SU2性能的影响

Table 3　Computing performance comparison of SU2 benchmark solv⁃
ers

表3　SU2基准求解器计算性能对比

编译器类型和版本

GCC/G++-11.4.0
ICC/ICPC-2021.10.0

GCC/G++-11.4.0
ICC/ICPC-2021.10.0
ICC/ICPC-2021.10.0

MPI类型和版本

OpenMPI-4.0.7
OpenMPI-4.0.7

MPICH-4.0
MPICH-4.0

IntelMPI-2021.10

计算耗时/s
810.6
691.4

1 036.3
866.7
675.5
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所示。正数表示性能提升，负数表示性能下降。

实验结果表明，0 级和 1 级优化主要是针对编译所需

要的时间和空间，2 级和 3 级优化则增加了寄存器和指令

方面的优化；2级优化效果略低于 3级，GCC/G++编译器降

幅约 2%，ICC/ICPC 编译器降幅小于 0.5%；1 级选项较 3 级

选项降幅明显，完全无优化的 0级选项编译的求解器性能

则数倍的下降。这一现象的原因在于，更高级别的优化虽

然增加了编译的时间和空间开销，但却显著提升了程序的

执行效率。此外，从表中可以看出，ICC/ICPC 编译器在使

用 1级和 0级选项时较GCC/G++编译器下降幅度更大。

在--optimization=3 选项基础上，分别添加循环展开

-funroll-loops［21］、浮点优化-ffast-math（GCC/G++）［21］/ -fp-
model fast=2 （ICC/ ICPC）［22］和 向 量 化 -march=skylake 
-mtune=skylake选项［16］，编译得到对应的 SU2求解器，并通

过实测与相对应的基准求解器对比 3个选项的优化效果。

与基准求解器性能差异的百分比结果，如表 5所示。

由表 5 可知，添加-funroll-loops 选项编译的求解器性

能较基准求解器略有提高，但幅度均小于 0.5%，说明编译

器的 2 级和 3 级优化选项，会使得编译器自身进行代码优

化，此时手动循环展开对编译的优化效果已不明显。从浮

点优化选项-ffast-math（GCC/G++）/ -fp-model fast=2（ICC/
ICPC）结果来看，基于 GCC/G++编译器的求解器性能分别

提升 8.32%（OpenMPI）和 6.37%（MPICH），而基于 ICC/ICPC
编译器的求解器性能几乎没有变化。浮点优化选项能够

提高浮点运算的速度，但超出 IEEE 标准，可能会导致精度

降低甚至出现数学错误。因此，需在确保计算结果准确性

的情况下使用。SU2中一些数值方案支持向量化，需通过

-march 和-mtune 参数指定 CPU 架构。根据 CPU 型号，指

定 skylake架构。基于 OpenMPI和 MPICH 的求解器性能有

1% 至 4% 的小幅提升。而 IntelMPI 提升幅度达 17%，说明

在同样指定CPU类型的情况下，同为 Intel体系架构下的程

序和芯片匹配性更好，能够充分利用寄存器长度，程序执

行指令向量化效果明显。

4.4　线性代数优化选项

在流体结构相互作用问题中使用高阶有限元求解器

或径向基函数（RBF）插值，SU2 建议通过选项-Denable-
mkl 或-Denable-openblas 链接 BLAS 库进行编译［23-25］。此

外，SU2 支持使用-Denable_mixedprec=true 混合精度选项

来加速线性求解器和预处理器。为考察这三个选项对

SU2求解器性能的影响，同样在--optimization=3选项基础

上，分别添加这 3个选项，编译得到对应的 SU2求解器，并

通过实测与基准求解器对比，结果如表 6所示。

由表 6 可知，OpenBLAS 库对求解器计算性能的提升

效果有限，提升幅度均未超过 1%。相比之下，Intel公司基

于 Intel处理器在性能和多线程方面做了高度优化的 MKL
库，其提升明显，对于GCC/G++编译的求解器提升约为 4%
至 6%，而对于 ICC/ICPC 编译的求解器的提升则达到约

14%。使用混合精度选项后，线性求解器和预处理器计算

则采用单精度，其余部分仍保持双精度。这种策略既提高

了计算效率，又维持了结果精度，从而对程序性能带来了

更为显著的优化，OpenMPI 和 IntelMPI 的求解器性能提升

在 16%~19%之间，而MPICH的求解器性能提升约为 24%。

4.5　混合MPI
SU2-7.5.1 支持混合并行模式，编译时添加-Dwith-

omp选项来实现。通过MPI+OpenMP的组合的并行计算模

式，同核数下可以减少CFD模型分区，即MPI进程数，从而

减小进程间通讯、区域边缘重复计算和负载均衡等方面的

开销［13］［25］。但在一个MPI进程内，多个OpenMP线程共享

数据，也会造成数据访问的冲突，影响计算效率。为研究

混合并行的优化效果，在--optimization=3 选项基础上，均

使用 ICC/ICPC 编译支持混合并行的 SU2 求解器。图 3 对

比了同样使用 128 核情况下，3 种 MPI 混合并行求解器在

不同线程数下的计算耗时。

由图 3可知，3种MPI工具均在每MPI进程 4线程时计

Table 6　The impact of linear algebra compilation options on the com⁃
puting performance of SU2 solver

表6　线性代数编译选项对SU2求解器计算性能的影响 （%）

优化参数

-Denable-openb⁃
las

-Denable-mkl
-Denable-mixed⁃

prec=true

MPI与编译器类型

OpenMPI_
GCC/G++

0.2
6.2

17.3

OpenMPI_
ICC/ICPC

0.5
14.5
18.9

MPICH_
GCC/G++

0.0
4.1

24.1

MPICH_
ICC/ICPC

0.2
13.7
24.1

IntelMPI_
ICC/ICPC

0.1
13.1
16.6

Table 5　The impact of compilation optimization options on the com⁃
puting performance of SU2 solver

表5　编译器优化选项对SU2求解器计算性能的影响 （%）

优化参数

-funroll-loops
-ffast-math（GCC）
-fp-model fast=2

（ICC）
-march=skylake 
-mtune=skylake

MPI与编译器类型

OpenMPI_
GCC/G++

0.2

8.3

1.9

OpenMPI_
ICC/ICPC

0.5

0.1

3.4

MPICH_
GCC/G++

0.3

6.4

1.6

MPICH_
ICC/ICPC

0.2

0.0

2.7

IntelMPI_
ICC/ICPC

0.1

0.2

17.2

Table 4　The impact of compiler optimization level on the computing 
performance of SU2 solver

表4　编译器优化级别对SU2求解器计算性能的影响 （%）

优化参数

--optimization=0
--optimization=1
--optimization=2

MPI与编译器类型

OpenMPI_
GCC/G++

-419.3
-11.5
-2.6

OpenMPI_
ICC/ICPC

-682.0
-34.5
-0.4

MPICH_
GCC/G++

-324.4
-7.2
-1.6

MPICH_
ICC/ICPC

-546.0
-28.0
-0.3

IntelMPI_
ICC/ICPC

-694.2
-40.6
-0.1

·· 109



2025 年软 件 导 刊

算效率最佳，其次是 2线程和 8线程，效率均优于单纯使用

MPI。每 MPI 进程 16 线程时效率略低，说明 OpenMP 造成

的数据访问冲突已产生负面作用。根据节点架构，每 MPI
进程 32线程时已跨 2个NUMA节点，内存访问效率大大降

低，计算效率也受此影响大幅下降［26-27］。实验结果表明，

一个 NUMA节点应至少分配一个 MPI进程，避免线程数据

跨 NUMA 节点访问。从整体来看，IntelMPI 的计算效率最

高，MPICH紧随其后，且两者的表现均优于OpenMPI。
4.6　优化求解器对比

基于上述测试结果，在基准求解器编译选项的基础

上，同时增加 CPU 架构、MKL 库和混合精度 3 个优化效果

显著的选项，编译对应的 SU2 优化求解器，并通过实际算

例进行测试。由于本文未对CFD结果进行对比，故暂不考

虑使用对于GCC/G++效果较好的浮点优化选项进行测试。

基准求解器和优化求解器性能对比，如图 4所示。

由图 4可知，优化选项组合后，SU2的性能得到了进一

步提升，且提升幅度基本呈现各优化选项效果的叠加。基

于 GCC/G++优化编译的 SU2 求解器性能分别提升约 27%

（OpenMPI）和 30%（MPICH）。而基于 ICC/ICPC 优化编译

的 SU2 求解器性能则提升超过 37%。其中，使用 IntelMPI
的计算耗时最短，而OpenMPI的表现则与之接近。

5 结语

在上海超级计算中心“魔方 3”集群上，基于 3 种 MPI
工具（OpenMPI、MPICH 和 IntelMPI），通过实测对比了不同

编译选项对 SU2求解器的并行计算性能影响。并基于此，

选择了优化效果显著的编译选项进行组合，从而进一步优

化了 SU2求解器。实验结论如下：

（1）Intel芯片架构下，基于 ICC/ICPC和 IntelMPI的 SU2
并行计算性能更优。

（2）编译器选项中，应使用 3级优化，并通过参数指定

CPU架构。此外，浮点优化参数对于使用GCC/G++编译器

优化效果明显，但需在确保结果精度的前提下使用。

（3）线性代数优化选项中，使用 MKL 库和混合精度选

项均有明显提升，前者提升幅度 26% 至 30%，后者提升约

37%。

（4）对于支持混合并行模式的 SU2 求解器，每 MPI 进
程 2、4 和 8 线程时均优于单纯使用 MPI，其中，4 线程时计

算效率最佳。

（5）求解器的性能提升是编译选项优化效果的叠加，

通过增加 CPU 架构、MKL 库和混合精度选项，相较于基准

求解器，性能提升最高可达 38%。
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