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查清软件是否支持GPU并定位当前耗时步骤
完整操作教程 · 参考固定 · 往返恢复验收

从软件支持、驱动、框架小计算到任务日志逐层验证，判断GPU是否真正适用于当前生信步骤。

运行边界：示例代码需按安装版本和真实项目输入复核；未提供真实生物数据，语法或小样本检查不代表科学结果和性能验收。

“这台服务器有显卡，能不能让生信分析快一点？”要回答这个问题，先明确正在运行哪个软件、哪一步和哪一个实现。

GPU只有在程序真正使用受支持的加速路径时才可能带来帮助。把原来的CPU命令搬到带GPU的机器上，不会自动改变它

的计算方式。

按软件文档、实际运行环境与任务日志逐层核对。模型权重和使用条件也应对应到具体版本。

先定位当前最耗时的步骤
把完整流程拆成数据读取、参考或特征准备、主要计算、结果汇总。逐阶段记录墙钟时间。比如模型推理支持GPU，不代

表前面的数据库搜索也自动使用GPU；某个流程在一部分步骤加速，仍可能被数据读取或其他CPU步骤限制。对于已经运

行过的任务，先从工作流报告与日志整理耗时，避免重新运行整个项目只为了猜瓶颈。

然后到软件的官方安装、运行参数和性能文档查看“GPU支持”究竟意味着什么。要核对设备类型、框架或编译选项、支

持的操作，以及当前命令是否启用了该路径。版本、数据类型和算法模式都可能影响支持范围，不能拿其他工具的GPU用

法推断本工具。

核对层次 看到什么才继续 还不能证明什么

软件支持 对应版本写明可用的加速功能 不能证明所有步骤都加速

驱动可见 系统识别到约定设备 不能证明Python环境能使用它

框架可用 所用环境能够创建并运算设备对象 不能证明生信模型适配

任务日志 目标软件记录了实际使用设备或加
速模式

不能证明比CPU更划算

同输入基准 结果通过检查且总耗时与费用可比
较

不能外推到所有数据规模

在真正运行任务的环境里做小检查
先进入实际的conda环境或容器，而不是在另一套Python里检查。如果使用NVIDIA设备，可先查看nvidia-smi；这只是

设备与驱动层的观察。对于基于PyTorch的任务，可以运行下面的小计算，既检查可用性，也让一个真实设备运算完成。

它不依赖研究数据，但必须已经安装适配的PyTorch构建。

import torch

print("torch:", torch.__version__)
print("build cuda:", torch.version.cuda)
available = torch.cuda.is_available()
print("cuda available:", available)
if not available:
    raise SystemExit("■■■■■■■■■■CUDA■■■■■■■/■■/■■■■")
print("device:", torch.cuda.get_device_name(0))
x = torch.ones((2, 2), device="cuda")
value = (x @ x).sum().item()
print("small operation result:", value)

这段程序的数值只用于检查运算链路，不是生信性能基准。即使检查通过，仍需用软件官方样例或自己的小输入确认模型、

算子和设备架构兼容。如果失败，不要立即更换更贵显卡，应先区分安装了CPU构建、驱动不兼容、容器没有映射设备、

模型不支持相关算子等原因。
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主机内存和显存分别测量
输入加载、样本整理和数据库处理可能主要使用主机内存，模型参数与部分计算使用显存。显存有空余而任务被系统杀掉

，仍可能是主机RAM不足；反过来，主机RAM很多也不能直接补足一个必须放在GPU上的张量。先根据报错阶段与监控

记录定位是哪一种限制，再比较配置。

对GROMACS等具有不同加速模式的软件，应该读取本次运行日志中实际采用的CPU/GPU分工。官方性能文档讨论了多

种任务映射和条件，不能只看到环境里有CUDA就断言某个体系一定适合把所有计算放到GPU。首次验证可以选择保守、

明确支持的路径，再逐项调整。

形成设备选择结论
如果主要耗时步骤没有受支持的GPU实现，优先优化CPU、内存、I/O或流程组织。如果有可用实现，先跑通代表性任务

并检查结果，再做CPU与GPU的完整耗时比较。记录选择理由，例如“目标推理支持该设备且样例通过”，而不是“GPU

一般更快”。

最后记录目标步骤、软件构建、实际设备、样例结果和仍未验证的条件。只有这条运行链路通过检查，后续的性能比较才

有意义。

参考与版本核对

从系统设备到分析程序逐层检查
GPU是否能用于某个生信步骤，需要经过多个层次：宿主机识别设备、当前任务被分配设备、容器或虚拟环境能访问设备、

驱动与运行时兼容、分析软件包含对应GPU后端、所选参数确实走该后端。任一环节缺失，程序都可能回退CPU或直接报

错。先记录设备型号、驱动、CUDA/ROCm运行时、容器配置和软件版本，不要把主机上能运行nvidia-smi视为分析已调

用GPU。

先用框架级小操作确认设备可访问，再用目标程序的最小有效输入启动一次。查看程序日志中的设备、内核或加速后端信

息，并观察运行期间设备利用和显存变化。某些步骤只将特定计算交给GPU，数据解压、排序、索引、文件写入仍可能运

行在CPU或受磁盘限制，因此“GPU在用”不代表整条工作流都由GPU执行。

验证层 检查证据 不能据此推出

系统识别 设备列表和驱动状态 任务账号可访问设备

运行环境 容器映射、框架设备查询 目标软件支持该GPU后端

软件能力 官方支持矩阵、命令帮助和日志 当前参数路径使用加速

目标任务 代表输入实际运行记录 所有步骤都由GPU加速

性能对照 相同输入和参数的CPU/GPU耗时 结果质量与科学结论自动相同

公平比较CPU和GPU运行
选择能代表正式分析的数据量，固定软件版本、参数、过滤条件、输出格式和线程设置。分别记录预热、数据读取、模型

加载、实际计算和结果写出的时间。首次运行可能包括编译内核或建立缓存，不能和已热启动的另一方案直接比较。CPU

方案也要记录线程数和实际CPU额度，避免用受限的单核任务与整卡GPU任务做不公平对比。

保存任务总耗时、峰值内存、显存峰值、CPU使用率、GPU利用率和磁盘读写情况。如果GPU低利用且磁盘等待明显，先

测试本地工作盘；如果显存不足，确认是否有其他用户占卡及batch size；如果CPU满载而GPU空闲，检查软件是否只在

部分阶段支持加速。对输出进行一致性检查：结果数量、质量指标、随机性设置和必要的数值差异范围都应符合方法要求。
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常见错误不要用扩容掩盖
找不到设备，检查任务分配和容器映射；驱动初始化失败，核对驱动与运行时兼容；框架查询不到GPU，检查对应

CUDA/ROCm构建；程序成功但GPU始终不动，检查该步骤是否支持GPU及参数是否启用。错误信息应连同版本、启动

命令和设备信息保留。增加显存更大的卡无法修复不支持GPU的软件路径，增加CPU也无法修复驱动不匹配。

在共享节点上，确认GPU是否独占、是否允许MIG或其他切分模式、可用显存是否与整卡容量一致。若多个任务并发，分

别测量显存峰值和吞吐，不要按单任务速度简单乘以任务数。对于长时间任务，连续观察设备温度、利用率和错误日志，

短暂成功只证明小样本可启动。

把验证记录用于资源选择
资源申请单说明目标软件与步骤、输入规模、GPU支持证据、实际试跑结果、CPU和内存需求、显存峰值、工作盘要求及

预期并发。无法确认的字段写待验证。将日志和命令与结果校验值关联，后续软件升级、驱动更新或容器变更后重新进行

最小验证。只有目标工作负载完成且输出通过科学验收，才把GPU方案记录为适用于该流程。

性能结论要与结果质量一起记录
对随机算法或浮点计算可能有差异的流程，固定随机种子并记录重复运行变异；若方法无法保证逐位一致，应比较预先约

定的统计指标和容差，而不是要求文件哈希完全相同。性能表中标明冷启动或热启动、数据存储位置、设备占用和运行范

围。只有比较口径一致，CPU/GPU的耗时差异才有参考价值。

申请资源时把目标步骤、输入规模、实测时间、显存峰值、并发数和输出验收结果一并提交。软件升级、驱动更新或容器

重建后，用最小测试重新确认设备可用和结果合理，避免环境变化后仍引用旧的基准。

有些软件只在特定子命令、模型或精度模式下支持GPU。逐项核对该任务的官方说明和日志，保存实际启用的选项；不要

从软件项目首页笼统推断某个分析模块也支持GPU。若CPU和GPU结果存在差异，先在小样本上重复运行并评估是否属于

随机性、数值精度或参数改变。

对暂不支持GPU的流程，CPU、内存、磁盘和并行策略仍可优化。选择配置时基于真实瓶颈，而不是只看设备名称或峰值

算力。

报告中保留CPU与GPU两种方案的完整命令和关键日志。将设备空闲、软件不支持、驱动不兼容和资源不足区分记录，下

次环境变动时可快速复核。若没有真实任务试跑，只能说明设备检查通过，不能宣称已验证性能提升。

记录变更与复核结论
计划、报价或运行环境变化时，保存变更前后的版本，并说明调整原因、影响范围和确认人。版本化记录能让课题组在预

算复核、任务延期或环境迁移时找到一致依据。若某项仍缺资料，明确写成待确认并设置下一步负责人；不要以推测替代

报价、实测或学校制度要求。

实际使用结束后，用台账核对资源释放、数据留存、结果交付和费用账单。确认没有未完成任务后再清理临时目录，保留

清理清单和必要校验信息。这样后续课题成员可以复用已验证的工作量估算，也能识别哪些结论只适用于当前软件与数据

规模。

复核结论应区分已核实事实、估算值和尚未确认事项。附上数据来源与更新时间，便于下一位项目成员判断哪些数字可以

沿用。遇到合同、学校要求或软件官方说明发生变化时，应重新检查相关字段，不把旧记录视为永久有效。

如果试跑没有目标程序日志或正式输入，只能将其作为设备连通性检查。正式算力选择仍须通过代表性分析任务和结果质

量验收后确认。

保存完整的运行环境说明和驱动版本，避免其他成员无法复现设备调用检查。
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配套练习包
本PDF对应的ZIP包含本文代码块、主题练习模板或合成数据、README和SHA256校验文件。请从同一教程页面下载练习

包；先核对校验值，再在独立目录复现。

参考资料
PyTorch：CUDA可用性检查 · 来源资料

GROMACS：mdrun性能与硬件加速 · 来源资料

操作建议：先在合成小样本上验证流程，再依据项目参考、标签合同、存储策略与获配资源验收真实数据。

https://docs.pytorch.org/docs/main/generated/torch.cuda.is_available.html
https://manual.gromacs.org/current/user-guide/mdrun-performance.html

