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1. Uvod

Motivaci pro vytvoreni této diplomové prace byla prileZitost zrychlit vypocty simulaci
v programu pro molekularni simulace Gromacs, protoZe tento program podporuje grafické karty
od spolecnosti NVIDIA pri svych vypoctech. Snaha prokazat efektivitu vypocti na GPU
tu jiz na fakulté byla a v klastru MP je jedna ne plné vyuZitd graficka karta GeForce 560 Ti.
Je tedy snaha o vyuziti zakoupenych grafickych karet na vypoctech molekularniho modelovéani,
které fyzici denné vyuZivaji. Tato diplomova prace potvrdi ¢i vyvrati efektivitu vyuziti GPU
i pri takto obecnych a sloZitych vypoctech. Dale bude vytvorena aplikace pro Cteni .xtc souboru,
ktera bude slouZit pro dodate¢né analyzy provadéné fyziky.

2. Volba grafickych karet

Ukol byl vybrat nejlepsi variantu grafické karty pro vypocty na grafickych kartich a vypocty
simulaci v programu Gromacs. Probéhl tedy priizkum trhu s aktudlné nabizenymi grafickymi
kartami. Grafickd karta byla vybrana a navrhnuta k zakoupeni do klastru MP. Pro tuto
diplomovou praci byla zakoupena pouze jedna graficka karta. Pozdéji, az se ukaze efektivita
vypoctli na grafickych kartdch v programu Gromacs, budou zakoupeny dalsi grafické karty
dle finan¢nich mozZnosti.

2.1. Vybér grafické karty

Pokud ma byt excelentni nativhi GPU podpora programu Gromacs, je vyZadovana alesponi
CUDA development kit verze 4.0 od spolecnosti NVIDIA. Nezbytnosti je také GPU s NVIDIA
compute capability 2.0. To jsou grafické karty s architekturou Fermi nebo Kepler. Z toho tedy
vyplyva, Ze Gromacs, ve kterém fyzici provadi své simulace modeld, nativné podporuje pouze
grafické karty od spolecnosti NVIDIA. Proto je vybiran GPU od spolecnosti NVIDIA, ktera
ma slouZzit pravé k témto Gromacs vypoctim a urychlit je tak. [7]

U vybiranych GPU byly sledovany parametry:
e Pocet CUDA jader
« Base Clock (MHz)
* Boost Clock (MHz)
e Memory Speed
*  Memory Bandwidth (GB/sec)
» Standard Memory Config — velikost paméti (GB)
*  Memory Interface Width
*  Other Supported Technologies
*  Bus Support
* Height, Length, Width
*  Graphics Card Power (W) a Minimum Recommended System Power (W)
*  Supplementary Power Connectors

GPU byla vybrana porovnavanim benchmarkd ze stranek https://compubench.com/,
http://www.videocardbenchmark.net/, http://www.geforce.co.uk/hardware/desktop-
gpus/geforce-gtx-780/performance. Ze stranky http://www.geforce.co.uk/hardware/desktop-
gpus/geforce-gtx-780/performance do obrazku 1 byly vybrdny pouze nékteré GPU
od spolecnosti NVIDIA a to pro porovnani vykonnosti tehdy dostupnych grafickych karet.
Uplné byla vynechéna napiiklad série grafickych karet 900, ktera je jiz dnes na vedoucich
prickach téchto benchmarki, protoZe tato série grafickych karet nebyla v roce 2014 jesté
vydana. [2, 3, 8]
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Obrdazek 1: Prehled vybranych NVIDIA GPU [2]
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Zasadnim benchmarkem byl https://compubench.com/ (Tabulka 1). K porovnani vykonnosti
grafickych karet byl pouzit test Physics: Particle Simulation. Tento test se jiZ blizi simulacim,
které fyzici provadéji. [8]

CompuBenchmark Particle Simulation — 64k (minteraction/s Poznamka
NVIDIA GeForce GTX TITAN Z 1129.268 Windows, OpenCL
NVIDIA GeForce GTX 780 Tl 673.247 OS X, OpenCL
NVIDIA GeForce GTX 780 612.33 OS X, OpenCL
NVIDIA GeForce GTX 690 452.554 Windows, OpenCL
NVIDIA GeForce GTX 770 440.967 OS X, OpenCL
NVIDIA GeForce GTX 680 431.992 OS X, OpenCL
NVIDIA GeForce GTX 750 Ti 390.719 OS X, OpenCL
GPU NVIDIA GeForce GTX 670 371.024 OS X, OpenCL
NVIDIA GeForce GTX 760 354.66 OS X, OpenCL
NVIDIA GeForce GTX 750 348.908 OS X, OpenCL
NVIDIA GeForce GTX 660 336.042 OS X, OpenCL
NVIDIA GeForce GTX 660 Ti 324.6 OS X, OpenCL
NVIDIA GeForce GTX 590 289.713 Windows, OpenCL
GeForce GTX 650 Ti BOOST 281.974 OS X, OpenCL
GeForce GTX 650 Ti 209.439 OS X, OpenCL
GeForce GTX 650 150.3 OS X, OpenCL

Tabulka 1: Vybér GPU z compubench.com [8]



https://compubench.com/

Tretim benchmarkem byl na strance vyrobce grafickych karet. Na tomto benchmarku je vidét
jak si vedou grafické karty GeForce mezi sebou a i v ramci raznych sérii
(http://www.geforce.co.uk/hardware/desktop-gpus/geforce-gtx-780/performance). [3]
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Obrazek 2: Srovndni NVIDIA GPU serii [3]

Byly vybrany dvé grafické karty a tedy i dvé moZnosti zakoupeni. Jedna varianta GPU byla
vybirdna z hlediska co moZna nejvétsi kompatibility se stavajicimi MP pocitaci a druha varianta
jako nejlepsi pro nas dostupna graficka karta. MozZnost zakoupit grafickou kartu GeForce GTX
660 by byla vyhodna z hlediska kompatibility stavajictho HW v klastrovné MP (grafické karté
by postaCoval stavajici zdroj, ktery ma vykon 400 W a 1 konektor 6-pin pro PCI-E). AvSak
vykon, jak ukazuji benchmarky, by byl mnohem mensi nez u GeForce GTX 780, ktera byla
vybréna jako druhd varianta grafické karty. Zadna vykonnéjsi graficka karta neZ je GeForce
GTX 660, ktera je na obrazku 2, neni kompatibilni se stavajicimi zdroji v MP klastrovné.
Rozpocty byly tedy zhotoveny pro obé varianty grafickych karet. ProtoZe finance stacili
i na zakoupeni GeForce GTX 780 a jeji vykon byl vitan, bylo rozhodnuto zakoupit prave ji.


http://www.geforce.co.uk/hardware/desktop-gpus/geforce-gtx-780/performance

Zde je porovnani vitézli dvou grafickych karet:

CPU Intel Core i7-4790K
GeForce GTX 780 GeForce GTX 660

Pocet CUDA jader 2304 960
Base Clock (MHz) 1019 980
Boost Clock (MHz) 1071 1033
Memory Speed 6.0 Gbps 6.0 Gbps
Standard Memory Config — velikost paméti 3072 MB 2048 MB
Memory Bandwidth (GB/sec) 288.4 144.2
Memory Interface Width 384-bit 192-bit
Other Supported Technologies CUDA CUDA
Bus Support PCl Express 3.0 PCIlExpress 3.0
Height 4.376 inches 4.376 inches
Length 10.5 inches 9.5inches
Width Dual-slot Dual-slot
Graphics Card Power (W) 250 W 140 W
Minimum Recommended System Power (W 600 W 450 W
Supplementary Power Connectors Two 8-pin One 6-pin

Tabulka 2: Porovndni GeForce GTX 780 a GeForce GTX 660 [1]

Cilem tedy bude porovnat efektivitu zakoupené grafické karty GeForce GTX 780 a to jak oproti
profesionalnim grafickym kartdm na MetaCentru, tak oproti starSi grafické karté na pocitaci
MP-8. Samoziejmé bude také porovnan vykon s vyuZitim GPU oproti vykonu samotného CPU.

2.2. Vybér hardwaru

Grafickéa karta GeForce 780, kterd byla vybrana, ma sbérnici PCI-E 3.0, ale stavajici pocitace
v klastrovné MP maji pouze PCI-E 1.1. Z toho diivodu by stavajici hardware nevyuzil potencial
grafické karty, kterd byla vybrana. PCI sbérnice by se stala tizkym hrdlem komunikace s GPU.
Navic graficka karta se do stavajicich stroji MP nevejde a je pocitano zakoupit i vykonnéjsi
zdroj pro novou grafickou kartu. Nakonec tedy byl navrhnut a zakoupen cely pocitac, ktery
odpovida mozZnostem nasi nové GPU. Navrh pocitace byl z velké ¢asti inspirovan PC sestavou
,Pro Gaming 5%, ktera byla nabizena na strankach czc.cz. V této sestavé byla nabizena pravé
grafickd karta GeForce GTX 780. ProtoZe sestava jiZ byla dobfe vyvaZena, byla zména pouze
ve zdroji, HDD a paméti RAM.



Parametry klicovych PC komponent:

Zdroj Fortron Aurum 92+ 650:

Zdroj Fortron Aurum 92+ 650

Parametr Hodnota

Vykon 650 W

Formét ATX

Vbava a funkce Jdpojitelné kabely, Aktivni PFC, Tepelna regulace otacek, Sitovy vypinac
Certifikace 80 PLUS Platinum
Ug&innost 92,00%
Konektory

Konektory pro zakladni desku ATX 24-pin, EPS 8-pin
Pocet PCI Express 8-pin 4x

Pocet Seridl ATA 15-pin 9x

Pocet Molex HDD 4-pin 4x

Pocet Molex FDD 4-pin 1x

Tabulka 3: Zdroj Fortron Autum 92+ 650

CPU Intel Core i7-4790K:

CPU Intel Core i7-4790K

Parametr Hodnota
Rada procesoru Intel Core i7
Socket Intel Socket 1150
Pocet jader procesoru 4x
Frekvence procesoru 4000 MHz (4 GHz)
Maximalni frekvence 4400 MHz (4,4 GHz)

Pokrocilé parametry
Automatické pretaktovani, Virtualizace,

Funkce HyperThreading, Chladi¢ v baleni
TDP procesoru 88 W

Vyrobni technologie 22 nm

L3 cache 8 MB

Integrovana graficka karta

Typ integrované grafické karty Intel HD Graphics 4600
Frekvence 1250 Hz

Tabulka 4: CPU Intel Core i7-4790K

HDD - velikost pevného disku 1 TB.



Zakladni deska GIGABYTE GA-Z97X-Gaming 5:

Zakladni deska GIGABYTE GA-Z97X-Gaming 5

Parametr Hodnota
Dual BIOS ano
DVI vystup ano
Externi porty USB 2.0 4
Externi porty USB 3.0 4
Format ATX
HDMI vystup ano
Chipset Intel 297
Max. velikost paméti [GB] 32
Patice (socket procesoru) 1150
PCI Express x1 3
PCI Express x16 3
PCl slot 1
PCI-Express 3.0 ano
Pocet konektort M.2 1
Pocet pamétovych slotd 4
Pocet portli RJ-45 1
Pocet portli SATA Express 1
Pocet portli USB 2.0 8
Pocet portli USB 3.0 6

Podporované frekvence pameéti [MHz]

1333, 1600, 1800, 1866, 2000, 2133, 2200, 2400, 2500, 2600,
2666, 2800, 2933, 3000, 3100, 3200

RAID 0,10,1,5

Rezim zapojeni paméti Dual-channel

Radic M.2 ano

Radi¢ RAID ano

Radi¢ SATA Express ano

Radi¢ USB 3.0 ano

SATA lll konektory (6 Gb/s) 6

Sitova karta - rychlost [Mbps] 10/100/1000

Sitka [mm] 225

VySka [mm] 305

Typ paméti DDR3

Typ sitové karty Qualcomm Atheros Killer E2201
Typ zvukové karty Realtek ALC1150

UEFI BIOS ano

VGA vystup ano

Stranky vyrobce www.gigabyte.com
Stranky o produktu 2://www.gigabyte.cz/products/page/mb/ga-z97x-gaming_5rev_

Tabulka

5: Zdkladni deska GIGABYTE GA-Z97X-Gaming 5



Pamét’ RAM Corsair 8GB KIT DDR3 1600MHz CL8 Red Vengeance:

Pamét RAM Corsair 8GB KIT DDR3

Parametr Hodnota

Typ paméti DDR3

Kapacita paméti 8 GB

Pocet moduld v baleni 2 ks

Kit vhodny pro Dual-channel

Frekvence a ¢asovani

Frekvence paméti 1600 MHz

Casovani CL8

Pokrocilé parametry

Napéti 15V

DalSi vlastnosti Pasivni chladi¢, XMP
Tabulka 6: Pamét’ RAM Corsair 8GB KIT

DDR3 1600MHz CL8

Vzhledem k extra nakladim na HW, byla k HW zakoupena pouze jedna graficka karta GeForce
GTX 780. Celkovy rozpocet kompletniho PC + GeForce GTX 780 byl 30 680,-.

2.3. Instalace softwaru
2.3.1. Instalace operaCniho systému

Po zakoupeni pocitace bylo postupné zkusebné instalovano nékolik operacnich systému linux.
Z vyzkouSenych operacnich systémii byl pouze OpenSUSE 13.2 bezproblémovy a je také
podporovany programem Gromacs. OpenSUSE 13.2 byl tedy vybran do klastru MP, kde jizZ tyto
operacni systémy na stavajicich pocitacich jsou nainstalovany.

Nejdfive byl instalovan Debian 7, kde pfi instalaci operacniho systému nebyly nalezeny
ovladace na sitovou kartu.

Druhym opera¢nim systémem byl OpenSuse 13.1, u kterého instalace probéhla v poradku.
Ovsem kviili ¢erné obrazovce se nebylo moiné zalogovat. Cerna obrazovka se objevovala
jak v terminalovém, tak i grafickém okné. Problém s cCernou obrazovkou byl vyfeSen
az u operacniho systému OpenSuse 13.2.

Dalsim byl Debian 8, ktery uprostfed instalace nahlasil chybu a instalace ,,zamrzla“.

OpenSuse 13.2 byl nainstalovan jako posledni a kone¢ny operacni systém. Problém s ¢ernou
obrazovkou pfi prihlaSovani do operacniho systému byl vyfeSen. Integrovanou kartu bylo
potieba zakézat v BIOSu. Po restartu pocitace si dedikovanou grafickou kartu pocitac
jiZ spravné nasel.

2.3.2. Instalace GPU driveru

Systém OpenSUSE 13.2 nainstaloval své ovladace grafické karty s nazvem nouveau, které
jsou bezplatné dostupné. Je tedy potfeba nainstalovat ovladace od vyrobce. Ze stranek GeForce
(http://www.geforce.com/drivers) byly staZeny ovladace pro grafickou kartu GTX 780. StaZené



ovladace byly nainstalovany pomoci grafického modu, ktery ovladace poskytovaly. [26]

$ /sbin/init 3  #prepnuti se na konzolovou obrazovku
$ sh /home/suseuser/Download/NVIDIA-Linux-x86_64-346.47.run #spusteni grafického
modu instalace

Nyni se zobrazil prtvodce, kterého instalator poskytuje. Pomoci ného byly ovladace
nainstalovany. DalSim krokem bylo vratit se do grafického médu operacniho systému

$ /sbin/init 5  #zapnuti grafického médu OS
Ovéfeni, Ze ovladace od NVIDIA jsou spravné nainstalovany:

$ /sbin/Ispci -nnk | grep -i vga -A3
01:00.0 VGA compatible controller [0300]: NVIDIA Corporation GK110 [GeForce GTX 780]
[10de:1004] (rev al)

Subsystem: Gigabyte Technology Co., Ltd Device [1458:3624]

Kernel driver in use: nvidia

Kernel modules: nouveau, nvidia

2.3.3. Instalace Cuda

Na nésledujici webové strance byly nalezeny prerekvizity pro instalaci Cuda 7.0 a navod
na instalaci http://docs.nvidia.com/cuda/cuda-getting-started-guide-for-linux/index.html#verify-
you-have-cuda-enabled-system. [23]
Dle navodu je potfeba zkontrolovat prerekvizity pred samotnou instalaci CUDA Toolkit [23]:

1. Ovéfeni, Ze GPU je kompatibilni s CUDA
Vypis informaci o grafické karté nasledujicim prikazem:

$ /sbin/lIspci | grep -i nvidia
01:00.0 VGA compatible controller: NVIDIA Corporation GK110 [GeForce GTX 780] (rev al)
01:00.1 Audio device: NVIDIA Corporation GK110 HDMI Audio (rev al)

Na strankach http://developer.nvidia.com/cuda-gpus jsou uvedeny grafické karty podporujici
CUDA a GeForce GTX 780 tam také byla nalezena. CUDA Toolkit tedy podporuje GPU
v novém PC.

2. Oveéreni, Ze CUDA podporuje tuto verzi linuxu
Podporu OpenSUSE 13.2 s CUDA Toolkit zjistime na nasledujici strance
http://docs.nvidia.com/cuda/cuda-getting-started-guide-for-linux/index.html#verify-you-have-
cuda-enabled-system. V tabulce byl nalezen nas operacni systém i s poZadavky [23]:

Distribuce Kernel GCC |GLIBC | ICC PGI XLC
OpenSUSE 13.2 |3.16.6 4.8.3 12.19 15.0.0 >=149 |NO

Je-li potfeba, aktualné pouZivany OS zjistime ptikazem:

$ uname -m && cat /etc/*release
x86_64 #x86_64 indikuje 64-bitovy systém
NAME=0penSUSE


http://docs.nvidia.com/cuda/cuda-getting-started-guide-for-linux/index.html#verify-you-have-cuda-enabled-system
http://docs.nvidia.com/cuda/cuda-getting-started-guide-for-linux/index.html#verify-you-have-cuda-enabled-system
http://developer.nvidia.com/cuda-gpus
http://docs.nvidia.com/cuda/cuda-getting-started-guide-for-linux/index.html#verify-you-have-cuda-enabled-system
http://docs.nvidia.com/cuda/cuda-getting-started-guide-for-linux/index.html#verify-you-have-cuda-enabled-system

VERSION="13.2 (Harlequin)"

VERSION_ID="13.2"

PRETTY_NAME="0penSUSE 13.2 (Harlequin) (x86_64)"
ID=opensuse

ANSI_COLOR="0;32"
CPE_NAME="cpe:/0:opensuse:opensuse:13.2"
BUG_REPORT_URL="https://bugs.opensuse.org"
HOME_URL="https://opensuse.org/"

ID_LIKE="suse"

openSUSE 13.2 (x86_64)

VERSION = 13.2

CODENAME = Harlequin

# /etc/SuSE-release is deprecated and will be removed in the future, use /etc/os-release instead

3. Ovéfeni, zda je v systému nainstalovany gcc kompilator

$ gcc --version

gcc (SUSE Linux) 4.8.3 20140627 [gcc-4_8-branch revision 212064]

Copyright (C) 2013 Free Software Foundation, Inc.

This is free software; see the source for copying conditions. There is NO

warranty; not even for MERCHANTABILITY or FITNESS FOR A PARTICULAR PURPOSE.

4. StaZeni NVIDIA CUDA Toolkit
Na strankach INVIDIA byl staZen repozitat CUDA 7.0 a nasledné z néj CUDA nainstalovana.
Link na repozitaf k OS OpenSUSE 13.2:
http://developer.download.nvidia.com/compute/cuda/7_0/Prod/local_installers/rpmdeb/cuda-
repo-opensuse132-7-0-local-7.0-28.x86_64.rpm

5. Akce, které je nutné provést po instalaci CUDA Toolkit
Po dokonceni instalace CUDA Toolkit je nutné nastavit proménné pro prostredi CUDA.
Aby byly proménné nastavené trvale, byly zapsany na konec souboru /etc/profile.

$ vim /etc/profile
export PATH=/usr/local/cuda-7.0/bin:$PATH
export LD_LIBRARY_PATH=/usr/local/cuda-7.0/1ib64:$LD_LIBRARY_PATH

Nyni jsou nastaveny proménné a nastal cas ovéfit, Ze je CUDA Toolkit schopnd komunikovat
s grafickou kartou. To Ize vyzkouSet zkompilovanim a spuSténim hotovych prikladd, na kterych
bude ovéfena spravna funkcnost. [23]

Priklady v adresati /usr/local/cuda-7.0/samples/ jsou pouze read-only a tak budou priklady
nainstalovany s pravy zapisovani. O pohodlnou instalaci pfikladi se postara skript [23]:

$ cuda-install-samples-7.0.sh /home/krejsa/gromacsVypocty/

V adreséafi /home/krejsa/gromacsVypocty/ byl vytvoren novy adresar
NVIDIA_CUDA-7.0_Samples. [23]

Ovéfeni, Ze systém ovladac nalezne:

$ cat /proc/driver/nvidia/version


http://developer.download.nvidia.com/compute/cuda/7_0/Prod/local_installers/rpmdeb/cuda-repo-opensuse132-7-0-local-7.0-28.x86_64.rpm
http://developer.download.nvidia.com/compute/cuda/7_0/Prod/local_installers/rpmdeb/cuda-repo-opensuse132-7-0-local-7.0-28.x86_64.rpm

NVRM version: NVIDIA UNIX x86_64 Kernel Module 346.47 Thu Feb 19 18:56:03 PST
2015
GCC version: gcc version 4.8.3 20140627 [gcc-4_8-branch revision 212064] (SUSE Linux)

Nasleduje kompilace prikladu:

Verze CUDA Toolkitu mtiZe byt ovéfena pfikazem nvcc -V.

Prikaz nvcc vola GCC kompilétor na zdrojové kédy urcené pro host (¢ast programu vykonavana
na CPU) a NVIDIA PTX kompilator vola na zdrojové kody urcené pro kernel (GPU). [23]

Kompilace prikladt:

$ cd /home/krejsa/gromacsvypocty/NVIDIA_CUDA-7.0_Samples
$ make

Spusténi binarniho souboru prikladu deviceQuery:

$ cd /home/krejsa/gromacsvypocty/NVIDIA_CUDA-7.0_Samples/1_Utilities/deviceQuery
$ ./deviceQuery #spusteni bindrniho souboru
./deviceQuery Starting...

CUDA Device Query (Runtime API) version (CUDART static linking)
Detected 1 CUDA Capable device(s)
Device 0: "GeForce GTX 780"

CUDA Driver Version / Runtime Version 7.0/7.0
CUDA Capability Major/Minor version number: 3.5

Total amount of global memory: 3072 MBytes (3220897792 bytes)
(12) Multiprocessors, (192) CUDA Cores/MP: 2304 CUDA Cores

GPU Max Clock rate: 1072 MHz (1.07 GHz)

Memory Clock rate: 3004 Mhz

Memory Bus Width: 384-bit

L2 Cache Size: 1572864 bytes

Maximum Texture Dimension Size (X,y,z) 1D=(65536), 2D=(65536, 65536),
3D=(4096, 4096, 4096)

Maximum Layered 1D Texture Size, (num) layers 1D=(16384), 2048 layers

Maximum Layered 2D Texture Size, (num) layers 2D=(16384, 16384), 2048 layers

Total amount of constant memory: 65536 bytes

Total amount of shared memory per block: 49152 bytes

Total number of registers available per block: 65536

Warp size: 32
Maximum number of threads per multiprocessor: 2048
Maximum number of threads per block: 1024

Max dimension size of a thread block (x,y,z): (1024, 1024, 64)

Max dimension size of a grid size (x,y,z): (2147483647, 65535, 65535)
Maximum memory pitch: 2147483647 bytes

Texture alignment: 512 bytes

Concurrent copy and kernel execution: Yes with 1 copy engine(s)
Run time limit on kernels: Yes

Integrated GPU sharing Host Memory: No

Support host page-locked memory mapping:  Yes
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V tomto pfikladu je moZné se dozvédét mnoho uZitecnych informaci, napf. velikost konstantni
pameéti, sdilené paméti v bloku nebo pocet registri. [23]

Druhym ptikladem je spusténi bandwidthTest a ujiSténi se, Ze systém a zatizeni kompatibilni
s CUDA (v tomto pripadé graficka karta) spravné komunikuji. [23]

Podle webovych stanek, napf. http://www.trentonsystems.com/, bandwidth PCI-E 3.0
(bandwidth = mnoZstvi dat, kterA mohou byt prenesena za urCity cas) je 15.754 GB/s
(126.032 Gbit/s) v jednom sméru. V tomto testu se ovéfila rychlost jednosmérného transferu.
Z hostu do GPU je rychlost 11.8152 GB/s resp. z GPU do hostu 12.1312 GB/s. Z toho vyplyva,
Ze systém s GPU komunikuje spravné. [9, 10]


http://www.trentonsystems.com/
http://www.trentonsystems.com/

2.3.4. Instalace Open MPI

StaZeni a instalace Open MPI 1.8.5:

$ cd /opt

$ wget http://www.open-mpi.org/software/ompi/v1.8/downloads/openmpi-1.8.5.tar.gz
$ tar -xvf openmpi-1.8.5.tar.gz

$ cd openmpi-1.8.5

$ ./configure --prefix=/opt/openmpi/1.8.5

$ make all install

Vidy pted pouZitim Open MPI je nutné exportovat proménné rucné nebo pomoci vlastniho
skriptu, ktery bude ukézan pozd€ji. Exportované proménné jsou tyto:

$ export PATH=$PATH:/opt/openmpi/1.8.5/bin
$ export LD_LIBRARY_PATH=$LD_LIBRARY_PATH:/opt/openmpi/1.8.5/1ib64

2.3.5. Instalace ICC kompilatoru

Vzhledem k dosavadnim vybornym zkuSenostem s rychlosti vypocti kompilovanych pomoci
Intel C Compiler (ICC), byl tento kompilator instalovan. Pro ziskani ICC kompilatoru bylo
nutné se zaregistrovat na strankach https://software.intel.com a poté stdhnout
parallel_studio_xe_2015_update3.tgz do adresare /opt. [5]

StaZeny soubor byl rozbalen a nainstalovan pomoci install_GUI.sh:

$ cd /opt

$ tar -zxvf parallel_studio_xe_2015_update3.tgz
$ cd parallel_studio_xe_2015_update3

$ ./install_GUI.sh

Prikazem ./install_GUI.sh byl spustén priivodce instalaci, pomoci néhoZ bylo nainstalovano celé
Parallel studio XE 2015 do adresate /opt/intel/, které obsahuje ICC kompilator.

Pro pouzivani ICC kompilatoru je také nutné spustit soubor, ktery nastavi proménné
kompilatoru. Iccvars.sh soubor lze umistit i do ~/.bashrc nebo jiného systémového login
souboru. V tomto pripadé bylo nastaveni proménnych vloZeno na konec souboru /etc/profile [5]:

source /opt/intel/bin/iccvars.sh intel64

2.3.6. Instalace CMake

CMake je software, ktery umozZiuje automatizaci prekladu programu v rdznych operacnich
systémech. Jeho vystupem mohou byt projekty pro Eclipse, Microsoft Visual Studio, MinGW
nebo makefile.txt pro Unixovy program make a dalsi. Gromacs pouZiva CMake build systém.
Zaroven preklad programu v privodci instalaci Gromacsu je popsan pomoci CMake. Proto bude
nainstalovan nasledujicim postupem [17, 18]:

$ cd /opt
$ wget http://www.cmake.org/files/v3.3/cmake-3.3.0-rc3-Linux-x86_64.tar.gz
$ tar -xvf cmake-3.3.0-rc3-Linux-x86_64.tar.gz

12


https://software.intel.com/
http://www.open-mpi.org/software/ompi/v1.8/downloads/openmpi-1.8.5.tar.gz

VloZenim radku export PATH na konec souboru /etc/profile, se nastavi cesta na CMake:

2.4. Instalace Gromacsu a jeho spousténi
2.4.1. Kompilace a pfiprava Gromacsu

Ke kompilaci Gromacs-5.0.5 je zapotfebi novy CMake a Open MPI, jejichZ instalace byly
v predchozi kapitole popsany.

NeZz se zafne samotny Gromacs instalovat, je nutné jej stdhnout na strankach
http://www.gromacs.org/. Samotna instalace se fidi webovymi strankami programu Gromacs
(http://www.gromacs.org/Documentation/Installation_Instructions_5.0#configuring-with-
cmake), popisem instalace programu Gromacs na MP1 — MP8 doktora Fibicha a dalSimi
nashromazdénymi informacemi [7]:



http://www.gromacs.org/Documentation/Installation_Instructions_5.0#configuring-with-cmake
http://www.gromacs.org/Documentation/Installation_Instructions_5.0#configuring-with-cmake
http://www.gromacs.org/




Pouzité prepinace CMake [6, 7]:

Pro zménu C a C++ kompilétoru se pouZiji pfiznaky:
-DCMAKE_C_COMPILER
-DCMAKE_CXX_COMPILER

Pro pouziti intelovského kompilatoru bude pouzit [6]:
-DCMAKE_C_COMPILER=icc
-DCMAKE_CXX_COMPILER=icpc

Pro GNU kompilator [6]:
-DCMAKE_C_COMPILER=gcc
-DCMAKE_CXX_COMPILER=g++

Pro instalaci MPI do Gromacsu je nutné zapnout GMX_MPI [6]:
-DGMX_MPI=ON

Defaultné je Gromacs nastaven na single precision. Pro double precision musi tedy byt nastaven

ptiznak GMX_DOUBLE [6, 7]:
-DGMX_DOUBLE=0ON
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Gromacs podporuje GPU vypocty pouze se single precision. Proto je 1épe u single precision
kompilaci pfiznak GMX_GPU zapnout a pfi double precision je nutné GMX_GPU vypnout [7]:
-DGMX_GPU=0FF

Povoleni instalaci Gromacsu automaticky stdhnout a vytvorit build FFTW ze zdroje se udéluje:
-DGMX_BUILD_OWN_FFTW=0N

Tato volba je doporucovana Gromacs tymem kvili vykonu simulaci. Defaultné totiZ Gromacs
pouZiva ,,mixed“ floating point precision, u kterého se pouZziva single precision ve FFTW.
Defaultni FFTW balicek je ale double precision a pfi linkovani FFTW s Gromacsem mohou
byt pouzity Spatné volby kompilatoru. [6, 7]

Regression test slouZi pro ovéfeni buildu Gromacsu. Nejjednodussim zpiisobem je udélat build
s volbou -DREGRESSIONTEST_DOWNLOAD a spustit make check [6, 7]:
-DREGRESSIONTEST_DOWNLOAD=0ON

Adresa¥ pro instalaci se mize zménit pfiznakem DCMAKE_INSTALL_PREFIX. Napf-:
-DCMAKE_INSTALL_PREFIX=/opt/gromacs-5.0.5/bin_icc_double. [6]

2.4.2. Priprava cest Gromacsu

Program Gromacs se pripravi pro pouZiti nactenim prisluSného GMXRC souboru dle toho, ktera
verze programu ma byt pouZita.

Pro zavedeni rtiznych verzi Gromacs do systému byly vytvoreny skripty singlegccgromacs.sh,
doublegccgromacs.sh, singleiccgromacs.sh, doubleiccgromacs.sh, singlegccgromacsicc.sh,
singleiccgromacsgcc.sh,  doublegccgromacsicc.sh,  doubleiccgromacsgcc.sh v adresari
/home/krejsa/scriptsmoje/:

#Gromacs verze kompilovand gcc kompildtorem, se single precision, podporou GPU a gcc
Open MPI

$ vim /home/krejsa/scriptsmoje/singlegccgromacs.sh

source /opt/gromacs-5.0.5/bin/bin/GMXRC

source /home/krejsa/scriptsmoje/exportOpenMPI.sh

#Gromacs verze kompilovand gcc kompildtorem s double precision a gcc Open MPI
$ vim /home/krejsa/scriptsmoje/doublegccgromacs.sh

source /opt/gromacs-5.0.5/bin_double/bin/GMXRC

source /home/krejsa/scriptsmoje/exportOpenMPI.sh

#Gromacs verze kompilovand icc kompildtorem, single precision, podporou GPU a icc Open
MPI

$ vim /home/krejsa/scriptsmoje/singleiccgromacs.sh

source /opt/gromacs-5.0.5/bin_icc/bin/GMXRC

source /home/krejsa/scriptsmoje/exporticcOpenMPI.sh

#Gromacs verze kompilovand icc kompildtorem s double precision a icc Open MPI
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Nasledujici fadky slouZi k exportovani cest Open MPI do proménnych prostiedi. Exporty budou
zapsany do souboru /etc/profile, aby se vykonaly hned pfi startu bashe/shellu.

Jednoduché voléni riznych variant programu Gromacs bude umoznéno pomoci aliasti v souboru
.bashrc:

1

~



alias doubleiccgromacs='source /home/krejsa/scriptsmoje/doubleiccgromacs.sh' #OpenMPI icc,
Gromacs icc

alias singlegromacsicc='source /home/krejsa/scriptsmoje/singlegccgromacsicc.sh' #openMPI
icc, Gromacs gcc

alias doublegromacsicc='source /home/krejsa/scriptsmoje/doublegccgromacsicc.sh’' #0penMPI
icc, Gromacs gcc

alias singleiccgromacsgcc='source /home/krejsa/scriptsmoje/singleiccgromacsgcc.sh'
#0penMPI gcc, Gromacs icc

alias doubleiccgromacsgcc="'source /home/krejsa/scriptsmoje/doubleiccgromacsgcc.sh'
#0OpenMPI gcc, Gromacs icc

$ source ~/.bashrc #znovu nacte bash bez nutnosti se odhlaSovat => zavede provedené zmény

Diky aliastim je mozné snadno volat predpfipravené skripty. Text napsany za klauzuli alias
je nazev, ktery se bude volat v bashi. Naptiklad bude zavolan Gromacs s gcc kompilatorem
a single precision. Bude tedy volan skript singlegccgromacs.sh:

$ singlegromacs #voldni Gromacs verze single precision, gcc, GPU

Nyni je tato varianta programu Gromacs pripravena k pouziti. Obdobné se postupuje pfi volbé
jiné nainstalované verze programu.

Tyto napsané skripty jsou nyni vazané aliasem pouze na uZivatele krejsa, ovSem v pripadé
potfeby, napr. pouZitim pfikazu source a uvedeni celé cesty skriptu, je lze také pouZzit jinym
uZivatelem.

3. Seznameni s programem Gromacs

Gromacs je softwarovy balik pro molekularni modelovani. Jako velice dobry zdroj, navod
a popis fungovani programu Gromacs poslouzi bakalarska prace Hany Barvikové, ,Pocitacové
modelovani interakci molekul s mineralnimi povrchy“. [12]

Tato kapitola vas strucné seznami s tim, jak vytvofit spustitelny soubor pro simulaci systému,
jak ho spustit a jaké jsou moznosti pfi spousténi simulace s pouzitim GPU.

V souvislosti s vyuzZivanim GPU v Gromacs se objevuji nékteré vyrazy [15, 24]:
uzel (node) — je jeden pocitac.

MPI - pomoci MPI je v Gromacsu zajiSténa komunikace mezi uzly.

rank — v MPI, rank je hardware slouZici pro paralelizaci mezi uzly. Tento hardware mtize
byt fizen uZivatelem a mtiZze odpovidat napf. jadru (jednotka, ktera vykonava instrukce), nebo
skupiné jader a GPU. Pocet ranki je vhodné zvolit dle po¢tu GPU a mezi tyto ranky rozdélit
jadra.

GPU - je vZdy asociovan s urcitym uzlem a casto s ur€itymi jadry v tomto uzlu.

OpenMP - standardizovana technika podporovand mnoha kompilatory, ktera sdili s nékolika
jadry vypocetni z4téz.

SIMD (single instruction multiple data) — CPU jadra maji instrukce, které mohou vykonat velké
mnoZstvi floating-point instrukci v jednom cyklu.
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3.1. GPU paralelizace
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Obrazek 3: Heterogenni paralelizace [11]

Paralelizaci a komunikaci CPU s GPU popisuje obrazek 3. Pokud je k vypoctu pouZita vice
neZ jedna GPU, jednad se o vypocet s doménovou dekompozici. Simulace bez GPU, nebo
s jednou GPU nepouZiva doménovou dekompozici [11].

Popis heterogenni paralelizace

Nejprve CPU vyhledava pary atomti nebo molekul, které se poslou také na GPU. GPU jesté
Ceka na prijeti souradnic ¢astic. Po prijeti part a souradnic zacind GPU pocitat nevazebné sily
(van der Waalsovy sily a Cast elektrostatickych interakci pocitanych v redlném prostoru,
tj. Do vzdalenosti interak¢niho cutoffu), které po jejich vypocteni posle zpét na CPU. CPU
mezitim pocita vazebné sily, reciprokou cast elektrostatickych interakci pocitanych metodou
PME (Particle Mesh Ewald) pomoci algoritmu 3D FFT (rychld Fourierovska transformace).
Po prijeti nevazebnych sil od GPU se na zakladé vypoctenych sil spocitaji nové polohy castic
a cyklus opét zacina od zacatku poslanim novych poloh ¢astic na GPU. Kazdych 10-50 iteraci
se znovu vyhledaji pary v rdmci seznamu nejbliZsich souseda. [11, 24]

Dedikované PME ranky

Dedikované PME ranky pocitaji reciprokou ¢ast PME. PP (Particle-Particle) ranky pak pocitaji
Cast elektrostatickych interakci v redlném prostoru. ZvétSenim cutoffu kratkodosahovych
interakci se zaroven zvétsuji PME buriky a tim sniZuje jejich pocCet. Gromacs muzZe postupné
presunout vypocetni zatéZ mezi PP a PME vypocet. To je realizovano formou automatizovaného
statického vyrovnavani zatéZze mezi CPU a GPU, nebo mezi PP a PME ranky. Statické
vyrovnavani zatéZze se provadi béhem prvnich nékolika stovek az tisicti simulacnich kroki.
Neni-li Zddny PME rank dedikovan, nejprve se na vSech MPI rancich pocita PP a pak PME. [24]
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Doménova dekompozice (DD)

Gromacs pouziva DD k rozdéleni systému do Npp = DDy * DDy * DD, zpocatku stejné velkych
bunék. KaZda buiika je pak pfifazena jednomu MPI ranku. JestliZze je aktivni dynamické
vyvazovani zatéZe (dynamic load balancing — DLB), velikost bunék DD se postupné
prizptisobuje. Implicitné Gromacs pouzivd 1 GPU na 1 DD buriku. Kazdd GPU je mapovana
na PP rank. V ramci PP ranku, OpenMP vlakna mohou sdilet vytiZeni, nebo prace mize
byt pfesunuta na GPU. PP rank se také stara o vazebné interakce v ramci své domény. [15, 24]
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Obrdzek 4: Viceurovriovd paralelizace v Gromacs [16]

3.2. Spousténi Gromacsu

Za prvé, musi byt zaveden program Gromacs do systému spuSténim GMXRC souboru. Cesty
k GMXRC se lisi dle verze Gromacsu (k zavedeni programu lze pouZit i predpfipraveny skript
z kapitoly 2.4.2).

$ source /opt/gromacs-5.0.5/bin/bin/GMXRC

Na prikladu systému vody bude ilustrovan postup
* vytvoreni spustitelného souboru wi.tpr,
» jeho spusténi a moznosti, které souvisi se spousténim simulaci systémt na GPU.

Soubor wl.tpr se sestavi pfikazem grompp [12]:

$ grompp -c¢ wi.gro -p wl.top -f md.mdp -o wl.tpr

Simulace programu Gromacs se spousti pfikazem mdrun [12]:
$ mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 2 -ntomp 8 -deffnm w1

Ptiznaky ptikazu mdrun [12, 15, 24]:
-nb
- gpu_cpu — spusti vypocCet lokalnich nevazebnych sil (non-bonded force) na GPU
a nelokalni nevazebné sily se spousti na CPU
- gpu — vSechny nevazebné sily se pocitaji na GPU
- cpu— vynucuje pouZziti pouze CPU

-maxwarn 10 — ignoruje aZ 10 varovani
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-ntomp X — Cislo X specifikuje pocet OpenMP vlaken spousténych na CPU v ramci jednoho
ranku.

-ntmpi X — Cislo X specifikuje pocet thread-MPI vléken (a tedy i pocet MPI rankii). Toto ¢islo
odpovida poctu fyzickych GPU karet. Neni-li tato hodnota specifikovana, je automaticky
nastavena dle po¢tu detekovanych GPU. Pokud je X>11, mdrun automaticky dedikuje PME
ranky pro vypocet PME a to PP : PME v pomeéru 3 : 1 (napf. je-li specifikovano 16 MPI rankd,
jsou ranky rozdéleny na 12 PP ranki a 4 PME ranky). [24]

-npme X — Cislo X specifikuje pocet ranki pouZitych pro PME vypocet. Uvadéné nejefektivnéjsi
rozdéleni rankl je pravé v poméru 3 : 1 (PP : PME). Dedikovani PME rankt lze predejit
hodnotou X=-1. MPI rank = PP rank + PME rank. [24]

Gromacs pri simulaci vytvari soubor wi.log a dalsi soubory, do kterych zapisuje vysledky
a informace o pribéhu simulace. Pravé v souboru wil.log miZeme vidét vSechny zdznamy
o tom, jaké byly vstupni konfigurace, souhrnné vysledky, ¢as béhu simulace, pocet pridélenych
vlaken a pocet namapovanych GPU, ptikaz, kterym byla simulace spuSténa a mnoho dalSiho.

3.2.1. Gram

Stroje Gram jsou soucasti MetaCentra. Kazdy stroj ma dostupnych 16 vlaken CPU a 4 GPU,
které mohou byt pouZity pro vypocet molekularnich simulaci v programu Gromacs. VypocCty
se spousti submitovacim skriptem, ktery zatadi dlohu do fronty pomoci pfikazu qsub [19].
Priklad vytvoreného submitovaciho skriptu:

#!/bin/sh

#PBS -q gpu

#PBS -1 walltime=30:00

#PBS -1 nodes=1:ppn=16:gpu=1:home_gram
#PBS -1 mem=16gb

#PBS -1 scratch=16gb

#PBS -j oe

hostname

cat $PBS_NODEFILE

# setting the automatical cleaning of the SCRATCH
# (unless set otherwise, the data will be deleted)
trap 'clean_scratch' TERM EXIT

# set the working directory
WORK=vypocty/gromacsvypocty/watergpu-cpu/w1l
SOURCE-=/storage/plzen1/home/krejst00

# input data copy
cp $SOURCE/$WORK/* $SCRATCHDIR || exit 1

# starting computation in the working directory
cd $SCRATCHDIR

# adding the module
module add cuda-6.5
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module add gromacs-5.0.5-gpu
#grompp -c wl.gro -p wl.top -f md.mdp -o wl.tpr

# execution

mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm w1l

cp wl.log wl_GeeGece_5

# copy results from the scratch (if there is something wrong, leave data in SCRATCHDIR and
informes the user)

cp $SCRATCHDIR/* $SOURCE/$WORK!/ || export CLEAN_SCRATCH=false

V submitovacim skriptu je nutné stanovit dobu vypoctu (walltime), poCet strojli (nodes), vlaken
na jednom stroji (ppn) a GPU (gpu), které si program zarezervuje. Skript dale z uZivatelského
adresare do prostoru na konkrétnim stroji, kde se bude program vykonavat, nahraje soubory
s konkrétnim molekuldrnim systémem. Poté skript nahraje cuda-6.5 a gromacs-5.0.5-gpu
moduly a vypocet mizZe zacit prikazem mdrun. Jakmile simulace skonci, zkopiruji se z
docasného prostoru vSechny soubory zpét do uZivatelského adresare.

3.2.2. MP-9

Stroj MP-9 disponuje 8 CPU vlakny a 1 GPU. Zde se cesty k programu Gromacs a MPI nactou
predpfipravenym skriptem, ktery byl pripraven v kapitole 2.4.2.

Priprava a spousténi simulaci molekularnich systému se provadi tak, jak je naznaceno v této
kapitole vySe (3.2). Rozdil je pouze v realizaci nastaveni cest. Misto source .../GMXRC
lze pouZzit napriklad skript singleiccgromacs.sh.

3.2.3. MP-8

Pocita¢ MP-8 je nejslabsi z testovanych stroji a ma 4 CPU vldkna a 1 GPU. Nacitani cest
Gromacsu je realizovano pomoci prikazu source (napi: source /opt/gromacs-
5.0.5/bin_gpu/bin/GMXRC). Na tomto stroji jsou zvlast' nainstalovany single, double a gpu
verze programu Gromacs.

Priklad submitovaciho skriptu:

#!/bin/bash

#PBS -N w1

#PBS -1 nodes=1:ppn=4:mp8
#PBS -j oe

cat $PBS_NODEFILE

WORK=computeFolder/watergpu-cpu/w1l #adresdr s konkrétnim molekuldrnim systémem
SOURCE=/home/krejsa #domovsky adresdr

SCRATCH=/local/krejsa/$WORK

rm -r $SCRATCH

mkdir -p $SCRATCH #docasny adresdr na stroji, kde se bude provddét simulace

cp - $SOURCE/$WORK/* $SCRATCH

cd $SCRATCH

source /opt/gromacs-5.0.5/bin_gpu/bin/GMXRC #cesta k GPU verzi Gromacsu na MP 8
mdrun -nb cpu -deffnm w1l

cp -r $SCRATCH/* $SOURCE/$WORK

rm -r $SSCRATCH
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Skript nastavi pocet stroji (nodes), vlaken CPU (ppn) a nazev stroje (mp8), kde se simulace
vykond. Déle nastavi do proménnych cesty k adresaiim (WORK, SOURCE, SCRATCH).
Vytvoii docasny adresar na stroji, kde se bude provadét simulace a zkopiruje tam konkrétni
systém. Piikazem source skript nastavi cestu k GPU verzi programu Gromacs. Mdrun spusti
simulaci a nasledné se cely systém zkopiruje zpét na ptivodni misto v domovském adresari.

3.3. Rozdily oproti staré verzi Gromacs

Nova verze programu Gromacs 5.0.5 pfinasi nékteré zmény oproti starSi verzi. Zmény byly
napriklad v md.mdp nebo wl.top vstupnich souborech pro preprocessing programu grompp.
Nasledujici jsou jen ty, které byly feSeny v rdmci diplomové prace.

3.3.1. md.mdp

V souboru md.mdp jsou nékteré zmény nazvu voleb.
Na nékteré zmény v konfiguracnim souboru md.mdp upozorni isam program Gromacs
pri sestavovani souboru wl.tpr. [4]
1) cutoff-scheme = Verlet
-V pouzivané vezi Gromacs 5.0.5 je cutoff-scheme = group zastaraly a v novéjsich
verzich bude zcela nahrazen schématem Verlet. Proto ve vSech zde uZivanych mdp
souborech je jiZ pouZit Cutoff-scheme = Verlet. Pokud neni toto schéma poufZito,
program pri sestavovani wl.tpr souboru hlési varovani
2) nstxout-compressed
- nstxout-compressed nahrazuje zastaraly nstxtcout. V pripadé pouZiti této zastaralé
volby, grompp pfi sestavovani .tpr souboru, ve verzi Gromacs 5.0.5, hodnotu
z nstxtcout pouZije do nové nstxout-compressed, ktera starou volbu automaticky
nahradi
3) optimize_fft
- zastarala volba optimize_fft je odstranéna a grompp ji ignoruje

3.3.2. wi.top

V nové verzi doslo k pfejmenovani nékterych vkladanych topologii (soubory s priponou .itp)
a zméneé jejich cest. Tyto topologie se vkladaji pomoci #include do souboru s priponou .top. [4]
1) #include "oplsaa.ff/forcefield.itp"
- #include "oplsaa.ff/forcefield.itp" nahrazuje #include "ffoplsaa.itp" ze starSich verzi
Gromacsu
2) #include "oplsaa.ff/spce.itp"
- #include '"oplsaa.ff/spce.itp” mnahrazuje #include "spce.itp" ze starSich verzi
Gromacsu

4. Testovani GPU verze programu Gromacs

V programu Gromacs jsou testovany rizné parametry v systému vody. Vypocty probihaji
na ¢tyfech systémech vody — w1, w10, w100 a w1000. Systém wl ma 1000 molekul, w10
(10000 molekul), w100 (100000 molekul) a w1000 méa mili6én molekul. Testované parametry
jsou nasledujici:
» porovnani rychlosti simulaci programu Gromacs, ktery je zkompilovany ICC, nebo
GCC kompilatorem
» zrychleni simulaci pousténych s GPU oproti pousténych pouze na CPU

23



» vliv velikosti cutoffu (ofiznuti interak¢niho potencialu, viz. [12]) na rychlost vypoctu
simulace
« rizny poCet GPU a pocCet CPU vlaken a s tim souvisejici vliv na rychlost vypoctu
simulace.
Déle je testovan systém argonu, ktery ma nulovy naboj. Jsou testovany tfi velikosti systému
argonu — 1k (1000 molekul), 10k (10000 molekul), 100k (100000 molekul).

4.1. Casy simulaci

Casy simulaci v rdmci stejnych vstupnich parametri se lisi. Byl tedy proveden test,
kde se ukazalo, jak moc se Casy od sebe liSi a zvoleny takové pocty krokti simulaci, aby doba
simulace byla fadové 1-10 minut.

MP9 Adresar: waterCasRozdil

System nsteps Cas 1 (s) Cas 2 (s) Cas 3 (s) Cas 4 (s) Cas 5 (s) Prumer
1000000 291,9 290,8 291,5 291,3 291,6 291,4

w10 200000 462,1 459,7 458,1 458,5 461,7 460,0

w100 10000 296,8 292,0 292,6 291,7 291,7 293,0

Tabulka 7: Testovdni odchylek casti simulaci

V menSich systémech vody nedochédzelo k vétSim Casovym vykyviim. Provedeno bylo tedy
pouze 5 simulaci pro kazdy systém.

MP9 Adresar: waterCasRozdil
System nsteps Cas 1 (s) Cas 2 (s) Cas 3 (s) Cas 4 (s)
w1000 1000 428,2 430,5 551,6 433,0
Cas 5 (s) Cas 6 (s) Cas 7 (s) Cas 8 (s)
490,8 481,7 440,2 508,6
Cas 9 (s) Cas 10 (s) Cas 11 (s) Cas 12 (s)
440,5 439,0 502,4 469,5
Cas 13 (s) Cas 14 (s) Cas 15 (s) Prumer
535,6 531,4 494,4 478,5

Tabulka 8: Testovdni odchylek ¢asti simulaci w1000

Rozdilné vysledky v provedenych 15 simulacich w1000 ukazuji, Ze se casy liSi o +61,72 s.
Primeér z téchto 15 simulaci je 478,50 s. Je-li bran primér pouze z prvnich 5 simulaci, je roven
466,817 s. Rozdil mezi témito dvéma priméry ¢ini 4%. Proto simulace budou opakovany
pétkrat v pripadé, Ze nebude dochazet k vétSim casovym vykyvim. Odhad chybovosti vysledkii
uvedenych v tabulkéch je tedy cca 4%.

Ovéril jsem u simulace trvajici témér 6 hodin, Ze jeji Cas byl pfimo imérny poctu krokt oproti
vySe uvedenym kratkym simulacim.

4.2. Test ICC vs. GCC

Na zakladé dobré zkuSenosti s ICC kompilatorem, byl zrealizovan také test porovnani ICC
a GCC.

Z mnoha spusténych testi bylo vypozorovéano, Ze ICC verze programu Gromacs je efektivnéjsi

na CPU simulacich. GCC verzi je pak lépe pouZit na simulace s GPU. Ostatné tabulka 9
doklada toto tvrzeni.
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4.3. Simulace s GPU vs. CPU

Systém vody byl testovan na zrychleni simulaci na GPU a CPU. Ctyfi riizné velikosti systémi
vody byly testovany na MP 8, MP 9 a Gramu. Pocet krokli nsteps bylo prizpisobeno tak,
aby délka simulace byla cca 5 minut. KaZzda velikost systému mé stanoveny pocet kroki
a je tedy mozné porovnat i vykon riznych stroji na simulaci se stejnymi vstupnimi parametry.

Pro porovnani vykonu stroji byly simulace spoustény s nasledujicim poctem GPU a CPU
vldken:
*  Vypocty na MP 9 v tabulce 9 byly spusStény s 8 CPU vlakny a 1 GPU.

*  Vypocty na Gramu v tabulce 10 byly spustény s 16 CPU vlakny a 1 GPU.
*  Vypocty na MP 8 v tabulce 11 byly spustény s 4 CPU vlakny a 1 GPU.

MP9 Adresar: watergpu-cpu
Single precision
Prikaz CPU/GPU Poget kroki  Cas (s) Kompilator Pomér CPU/GPU
mdrun -nb cpu -deffnm wl CPU 1000000 834,2 GCC 29
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm wl GPU 1000000 292,0 GCC '
mdrun -nb cpu -deffnm wl CPU 1000000 848,8 ICC 29
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm wl GPU 1000000 292,8 ICC '
mdrun -nb cpu -deffnm w10 CPU 200000 1704,0 ICC 16
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm w10 GPU 200000 467,9 GCC ’
mdrun -nb cpu -deffinm w100 CPU 10000  1096,4 ICC 37
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm w100 GPU 10000 300,3 GCC '
mdrun -nb cpu -deffnm w1000 CPU 1000 11916 GCC 26
mdrun -nb gpu_cpu -deffinm w1000 GPU 1000 459,1 GCC '
mdrun -nb cpu -deffinm w1000 CPU 1000 1122,7 ICC 29
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm w1000 GPU 1000 508,6 ICC '
Tabulka 9: MP 9 — porovndni kompildtorti a GPU vs. CPU
MetaCentrum Gram Adresar; watergpu-cpu
Single precision
Piikaz CPU/GPU Poget krokli Cas (s)  Kompilator Pomér CPU/GPU
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm w1 CPU 1000000 748,1 GCC 12
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnim wl GPU 1000000 615,1 GCC '
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffinm w10 CPU 200000 10426 GCC 12
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -defrmw10  GPU 200000 899,1 GCC '
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffinm w100 CPU 10000 513,1 GCC 12
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -definm w100  GPU 10000 419,2 GCC '
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffinm w1000 CPU 1000 671,3 GCC 15
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm w1000 GPU 1000 440,5 GCC '

Tabulka 10: Gram — porovnani GPU vs. CPU
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MP8 Adresar: watergpu-cpu

Single precision

Prikaz CPUIGPU Poget krokli  Cas (s) ~ Kompilator Pomér CPU/GPU
mdrun -nb cpu -deffnm wl CPU 1000000  1839,0 GCC 29
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm wl GPU 1000000 8417 GCC '
mdrun -nb cpu -deffnm w100 CPU 10000 22579 GCC 29
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm w100 GPU 10000 766,4 GCC '
mdrun -nb cpu -deffnm w1000 CPU 1000 2366,0 GCC 23
mdrun -nb gpu_cpu -definm w1000 GPU 1000 10515 GCC '
mdrun -nb cpu -deffnim w10 CPU 200000 36530 GCC 25
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm w10 GPU 200000 14408 GCC '

Tabulka 11: MP 8 — porovnani GPU vs. CPU

Tabulky 9, 10 a 11 poméfuji vykon simulaci GPU a CPU. Ze vsech stroji nejvétsi zrychleni
GPU oproti CPU je 3,7x na MP 9 u systému W100. Naopak nejmensi zrychleni je 1,2% na

Gramu u systému

W10.

Obecné lze tedy Fici, Ze s pouZitim GPU dojde ke zrychleni simulace a vyplati se ji proto pouZzit.

4 4. Cutoff

Dalsi test, tabulka 12, ukazuje, jak se méni Casy simulaci pfi pouziti 8 vldken CPU
a jak pri 8 vlaknech CPU a 1 GPU. Simulace s GPU byly provadény s GCC verzi Gromacsu
a simulace se samotnym CPU byly provadény s ICC verzi. Tyto simulace ukazuji vliv cutoffu

na dobu vypoctu na CPU resp. GPU.

MP9

1 MPI, 8 OMP
water 1
nsteps 1000000

CPU GPU
rlist, rcoulomb, ndw Cas (s) Cas (s)
1.0 624,2) 247,8
12 848,8 292,0
1.5 1272,3 394,2
water 100
nsteps 10000

CPU GPU
rlist, rcoulomb, ndw Cas (s) Cas (s)
1.0 885,7 262,3
1.2 1 096,4 300,3
15 1 769,6 367,6

Adresar: water-cutoffs
water 10
nsteps 200000

CPU GPU
rlist, rcoulomb, ndw Cas (s) Cas (s)
1.0 1292,1 401,1
1.2 1704,0 467,9
1.5 2 536,0 616,3
water 1000
nsteps 1000

CPU GPU
rlist, rcoulomb, ndw Cas (s) Cas (s)
1.0 924,4 443,8
1.2 1122,7 459,1
1.5 1523,5 571,6

Tabulka 12: MP 9 — vliv velikosti cutoffu na rychlost simulace

Z Tabulky 12 lze vyCist, Ze s vzristajici velikosti cutoffu roste i délka vypoctii a to jak na GPU,
tak na CPU. Délka vypoctu simulace s pouZitim GPU ovSem neni tak citlivd na zménu cutoffu
na rozdil od simulace na CPU.
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4.5. Gram #GPU vs. #CPU

Na klastru Gramu v MetaCentru byl testovan vliv rychlosti simulaci v zavislosti na poctu
vyuzitych CPU vldken a po¢tu GPU. Gram disponuje az 16 CPU vldkny a 4 GPU na jednom
Stroji.

MetaCentrum Gram

Single precision, GCC kompilator

Adreséar:

water-ranks

Piikaz Potet CPU Polet GPU CPU/GPU  Pocet krokil ¢as (s)

mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm wl 16 1 GPU 1000000 615,8
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 2 -ntomp 8 -deffnm w1 8x2 2 GPU 1000000 638,7
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 4 -ntomp 4 -deffnm w1 4x4 4 GPU 1000000 692,5
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 2 -ntomp 4 -deffnm wl 4x2 2 GPU 1000000 824,9
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 8 -deffnm wl 8 1 GPU 1000000 630,0
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 4 -deffnm wl 4 1 GPU 1000000 661,7
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm wl 16 0 CPU 1000000 756,8
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 8 -deffnm w1 8 0 CPU 1000000 11349
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm w10 16 1 GPU 200000 900,1
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 2 -ntomp 8 -deffinm w10 8x2 2 GPU 200000 531,5
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 4 -ntomp 4 -definm w10 4x4 4 GPU 200000 618,5
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 2 -ntomp 4 -deffnm w10 4x2 2 GPU 200000 790,8
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 8 -deffnm w10 8 1 GPU 200000 932,1
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 4 -deffnm w10 4 1 GPU 200000 1009,3
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm w10 16 0 CPU 200000 1046,8
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 8 -deffnm w10 8 0 CPU 200000 1862,1
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm w100 16 1 GPU 10000 419,1
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 2 -ntomp 8 -deffnm w100 8x2 2 GPU 10000 227,2
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 4 -ntomp 4 -deffnm w100 4x4 4 GPU 10000 245,3
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 2 -ntomp 4 -deffnm w100 %2 2 GPU 10000 332,2
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 8 -deffnm w100 8 1 GPU 10000 436,5
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 4 -deffnm w100 4 1 GPU 10000 481,1
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm w100 16 0 CPU 10000 517,9
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 8 -deffnm w100 8 0 CPU 10000 933,3
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm w1000 16 1 GPU 1000 4411
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 2 -ntomp 8 -deffnm w1000 8x2 2 GPU 1000 320,5
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 4 -ntomp 4 -deffnm w1000 x4 4 GPU 1000 314,2
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 2 -ntomp 4 -definm w1000 4x2 2 GPU 1000 4254
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 8 -deffnm w1000 8 1 GPU 1000 455,6
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 4 -deffnm w1000 4 1 GPU 1000 552,2
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm w1000 16 0 CPU 1000 636,1
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 8 -deffnm w1000 8 0 CPU 1000 1050,8

Tabulka 13: Gram — rychlost simulaci v zavislosti na poctu GPU a CPU vlaken

V tabulce 13 jsou uvedeny Casy Ctyr rizné velkych systémi vody testovanych s riznymi pocty
GPU a CPU vlaken.
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Témeér ve vSech velikostech systémt lze pozorovat, Ze vypocty s GPU jsou rychlejsi nez pouZiti
samotného CPU. Jedinou vyjimkou je systém vody s tisici molekulami, u kterého je s pouZitim
16 CPU vlakny simulace rychlejsi neZ s pouZitim 8 CPU vlaken a 2 GPU.

Na systétmu vody w1 je efektivni vyuzit 16 CPU vldken a 1 GPU. OvSem se zvétsSujici
se velikosti sytému je lepsi vyuZit vétsi poCet GPU. Je to zpidsobené tim, Ze na vétSich
systémech vody CPU dlouho cekd na GPU, ktera musi nejprve své vypocty dokoncit (dobu
¢ekani na GPU lze vycist ze souboru .log). V disledku zvySeni poctu GPU se tedy sniZi ¢ekaci
doba CPU a celkovy cas simulace se tak zkrati. U nejvétsSiho testovaného systému w1000 byla
naméfena nejrychlejsi simulace za pouZiti 16 CPU vlakny a 4 GPU.

Naopak pokud jsou k dispozici 4 simulace, které je nutné spocitat, je nejefektivnéjsi v podilu
vici strojim na vSech systémech vody spustit 4 simulace zaroven v konfiguraci se 4 CPU
vlakny a 1 GPU. Pokud ovSem jsou k dispozici pouze 2 simulace, je u systémi w10, w100
awl000 nejefektivnéjsi spustit 2 simulace zaroven, kazda s 8 CPU vlakny a 2 GPU.
Na systému w1l by byly nejrychleji dokonceny 2 simulace spusténé zaroven, kazda s 8 CPU
vlakny a 1 GPU.

4.6. Argon

Jak velké muiZe byt zrychleni simulace s GPU oproti CPU mél ukazat systém argonu. Argon
totiZ ma nulovy naboj a ocekava se od néj obrovské zrychleni. Vypocet argonu byl proveden
na tfech velikostech — 1k, 10k a 100k. Pocet krokli nsteps je opét zafixovany na hodnotach
odpovidajicich pfiblizné 5 minutdm pro lepsi porovnani vykonu stroju.

Pro porovnani vykonu stroji byly simulace spoustény s nasledujicim poctem GPU a CPU
vlaken:

*  Vypocty na MP 9 v tabulce 14 byly spustény s 8 CPU vlakny a 1 GPU.

*  Vypocty na Gramu v tabulce 15 byly spustény s 16 CPU vlakny a 1 GPU. Pouze Zluté
vyznaCené zaznamy odpovidaji nejrychlejsi kombinaci pocti CPU vldken a vice
neZ jedné GPU.

e Vypocty na MP 8 v tabulce 16 byly spuStény s 4 CPU vlakny a 1 GPU.

MP9

Single precision

Adresar:

ar

Prikaz CPUIGPU  Pocet krokli  Cas (s) Pomér CPU/GPU
mdrun -nb cpu -deffnm ar CPU 3000000 206,4 1k 07
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm ar GPU 3000000 285,1 1k ’

mdrun -nb cpu -deffnm ar CPU 700000 3726 10k 14
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm ar GPU 700000 262,610k ’

mdrun -nb cpu -deffnm ar CPU 70000 387,1 100k 17
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm ar GPU 70000 231,7 100k ’

Tabulka 14: Test argonu na MP 9

Nejmensi systém argonu na MP 9 je rychlejsi spoustét s 16 vlakny CPU, ale se zvétSujicim
se systémem je efektivnéjsi pouzit GPU.
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MetaCentrum Gram
Single precision

Prikaz CPUIGPU  Poget krokll Cas (s) Pomér CPU/GPU
mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm ar CPU 3000000 374,8 1k 07
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -defrmar ~ GPU 3000000 531,0 1k '

mdrun -nb gpu -ntmpi 2 -ntomp 4 -deffnm ar GPU 3000000 399,1 1k

mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm ar CPU 700000 3222 10k 07
mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -defrmar ~ GPU 700000 461,3 10k '

mdrun -nb gpu -ntmpi 4 -ntomp 4 -deffnm ar GPU 700000 2138 10k

mdrun -nb cpu -deffnm ar CPU 70000 265,1 100k 07
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm ar GPU 70000 357,7 100k '

mdrun -nb gpu_cpu -ntmpi 4 -ntomp 4 -deffnm ar GPU 70000 108,2 100k

Tabulka 15: Test argonu na Gramu

Poméry vykonu CPU/GPU v tabulce 15 jsou uvadény pouze pro simulace s 1 GPU a 16 CPU
vlakny.

MP8

Single precision

Prikaz CPU/GPU  Pocet krokli Cas (s) Pomér CPU/IGPU
mdrun -nb cpu -deffnm ar CPU 3000000 421,5 1k 08
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm ar GPU 3000000 523,1 1k ’

mdrun -nb cpu -deffnm ar CPU 700000 818,1 10k 13
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm ar GPU 700000 653,0 10k ’

mdrun -nb cpu -deffnm ar CPU 70000 845,7 100k 14
mdrun -nb gpu_cpu -deffnm ar GPU 70000 592,7 100k ’

Tabulka 16: Test argonu na MP 8

Se zvétSujicim se systémem argonu efektivita GPU na MP 8 také roste. Nejmensi systém
je rychlejsi spoustét s 4 vlakny CPU, ale na argonu 10k je zrychleni na GPU 1.3x a na 100k
je zrychleni 1.4x.

Dle vysledkii a zdznami z ar.log soubori lze pozorovat dlouhé ¢ekadni na GPU (Obrazek 5).
Zhruba polovinu z celkového casu vypoctu CPU travi cekdnim na GPU. Dle materidlu
z workshopu Parallelization schemes & GPU Acceleration
(http://www.gromacs.org/@api/deki/files/213/=gromacs_parallelization_acceleration.pdf)

1ze se této situace vyvarovat pouZitim méné CPU vldken nebo pouZiti rychlejsi GPU. Spousténi
simulace na méné CPU vlaknech celkové vypocet nezrychli. PouZit rychlejsi GPU ne vidy lze.
Gram poskytuje pomalejsi, ale 4 GPU. [11]
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Computing: NHum NHum Call Wall time Giga-Cycles
Ranks Threads Count (=) total sum E
Neighbor search 1 18 1751 5.588 232.462 1.6
Launch GPU ops. 1 16 70001 3.433 142,804 1.0
Force 1 16 TOO0] 13, 1549 C47 3073 =7
IWait GPU local 1 16 70001 25?.33E 10725.245 7T1.8 I
NE X/F buffer ops. 1 18 138251 22.837 041,643 6.3
Write traj. 1 18 1 0.277 11.527 0.1
Update 1 16 70001 28.039 1166.331 7.8
Rest 27.918 1161.324 7.8
Total 358.888 14%28,.730 100.0
Force evaluation time GPU/CPU: 3.884 m=/0.188 ms = 20.663
Core t©t (s) Wall © (=) (%)
Time: 5727.441 358.888 1595.9

Obrazek 5: Zaznam ze souboru ar.log

ProtoZe na vypocet s jednou GPU se cekd, na Gramu je proveden test na systému argonu
pii vyuZiti vice grafickych karet.

V tabulce 15 Zluté zvyraznéné vysledky jsou simulace argonu na Gramu s poctem CPU vlaken
a vice GPU, které odpovidaji nejrychlejsi simulaci argonu v dané velikosti systému. Ostatni
vysledky v tabulce jsou s 16 CPU vlakny, nebo 16 CPU vlakny a 1 GPU.

V systému 1k argon byl za pouZiti GPU, naméten nejrychlejsi ¢as s 8 CPU vlakny a 4 GPU.
Nelokalni nevazebné sily byly pocitdny na GPU. OvSem stale nejrychlejSiho ¢asu dosahovala
simulace bez pouZiti GPU.

Systém 10k argon dosahoval nejrychlejsiho ¢asu s 16 CPU vlakny a 4 GPU. Nelokalni
nevazebné sily byly také pocitany na GPU. Nyni jiZ bylo zrychleni 1.5% vétsi oproti testu na 16
CPU vlaknech (Tabulka 15).

Systém 100k argon dosahoval nejrychlejSiho casu také s 16 CPU vlakny a 4 GPU. Nelokalni
nevazebné sily byly ale pocitdiny na CPU. Zrychleni bylo 2.5% vétSi neZ s 16 CPU vldkny
(Tabulka 15).

5. Vyvoj softwaru pro ¢teni xtc trajektorii

Format xtc je komprimovany binarni soubor, ktery obsahuje souradnice vSech atomi v Case
a velikosti boxu. ProtoZe je soubor komprimovany, zabird méné mista na disku a je tedy hojné
uZivany. Jedna se o zasadni soubor pro strukturni analyzu simulaci v rdmci post-procesingu.
V typické produké¢ni simulaci dosahuje jeho velikost jednotek GB. Program Gromacs obsahuje
nastroje pro zdkladni strukturni analyzy pracujici s xtc formatem, ale vedouci prace potfebuje
provadét specifictéjsi analyzy, které nejsou dostupné. Pro tento ticel dosud prevadél binarni xtc
trajektorie na textové gro trajektorie pomoci standardniho nastroje trjconv a textové trajektorie
dale analyzoval vlastnimi programy. Tento postup vSak vyzaduje objemné xtc trajektorie
konvertovat pouze pro UuCely téchto analyz na nékolikandsobné vétsi gro trajektorie,
coZ je naro¢né na diskovy prostor. PoZadavkem vedouciho prace proto bylo vytvofit program,
ktery bude Cist xtc trajektorie, a do kterého bude moci vkladat vlastni kéd pro jejich analyzu.
Ptivodnim zadmérem bylo tento program napsat pro GPU. Vzhledem k vétSimu neZ planovanému

Casu vénovanému ostatnim Castem prace byla nakonec realizovana jenom hlavni ¢ast programu
— nacteni xtc trajektorie. Proto jsem vytvoril program tread-xtc.out. Vytvoreni programu
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pro Cteni .xtc souborti lze diky existenci oddélenych knihoven pro ¢teni a zapis .xtc, .edr a .trr
soubort, ktera je distribuovana pod GNU vefejnou licenci. Knihovna je zaloZena na obsluznych
rutinach xdr. [12, 21, 25]

Zprvu byl zamér pouzit ke c¢teni .xtc soubori pfimo Gromacs knihovny, které vyuZivaji
programy Gromacs (napf. gmx_rdf). Po vloZeni hlavickovych soubori do souboru main.c
a zkompilovani programu s linkem -lgmx.$(CPU) neprobéhla kompilace tspésné. PouZiti starsi
verze Gromacs 4.5.3 vedlo na stejnou chybu. Pfi kompilaci nebyl totiZ nalezen link -lgmx.$
(CPU). Bez pouZiti tohoto linku a dalSich jinych pokusech se objevovala chybova hlaska
,nedefinovany odkaz na funkci“. Nakonec ale byly nalezeny vySe zminéné knihovny
xdrfile-1.1.4, které byly funk¢ni. [20, 25]

5.1. Instalace balic¢ku

Ze stranek programu Gromacs
(http://www.gromacs.org/Developer_Zone/Programming_Guide/XTC_Library) jsem stahl
balicek knihoven, ktery jsem rozbalil a nainstaloval s pravy uZivatele root: [21]

$ cd /home/krejsa/gromacsvypocty/programovani/rxfile/instalace-xdr
$ wget ftp://ftp.gromacs.org/pub/contrib/xdrfile-1.1.4.tar.gz

$ tar -xvf xdrfile-1.1.4.tar.gz

$ cd xdrfile-1.1.4

$ ./configure

$ make

$ make install

Po provedeni vySe uvedenych krokd, instalace balicku xdrfile vytvofila napriklad soubory
libxdrfile.a a libxdrfile.la nutné pro kompilovani mnou vytvoreného programu. Tyto soubory
se nachazi v adresari /usr/local/lib64.

5.2. Cteni xtc

Priprava pro vytvoreni programu tread-xtc.out pro Cteni .xtc souboru zacCala vytvorenim
adreséard, ve kterych se program bude nachédzet. Hlavnim adresafem je tomasxtc, ve kterém
jsou adresafe include a src. Do adresaiti include jsem zkopiroval soubory xdrfile.h
a xdrfile_xtc.h. Do src pak xdrfile.c a xdrfile_xtc.c. Tyto soubory jsem zkopiroval
ze stejnojmennych adresait ze staZzené knihovny xdrfile-1.1.4. Soubor obsahujici cely program
pro Cteni .xtc jsem vytvofil v adresafi src a jmenuje se main.c. [20, 22]

Soubor main.c:

#include <stdio.h>

#include <string.h>

#include "../include/xdrfile_xtc.h"
#include "../include/xdrfile.h"

/*

MAIN METHOD

)

int main (int argc, char *argv[]){
printf("Hello!\n");
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fprintf(Fgro, "steps: %d, time: %f, precision: %f\n", stepl,time, pres);
fprintf(Fgro, "%d\n", natoms);
/Iwrite coordinates to Fgro file
for (j=0; j<(natoms); j++){
fprintf(Fgro, "%d\t%.3f\t%.3f\t%.3f\n", j+1, *(x[(j)]+0), *(x[()]+1), *(x[()]

+2));
}
/Iwrite box size to Fgro file
fprintf(Fgro, "%f\t%\t%f\n",box[0][0],box[1][1],box[2][2]);
//fprintf(Fgro, "\n");
}
//close the files
xdrfile_close(Fxtc);
fclose(Fgro);
return 0;
}

Informace k proménnym, které se objevily v programu:
box — je vystupni proménnou a je to pole typu float o velikosti 3x3. Proménna nese zaznam
o velikosti boxu a nenulové hodnoty jsou pouze na hlavni diagonale.

natoms — je vstupni proménnd pro ¢teni framd. Hodnota je ziskana z funkce read_xtc_natoms.
Hodnota udava pocet atomti

pres — v piipadé Cteni .xtc souboru je to vystupni proménnd. Hodnota udava pfesnost s jakou
jsou souradnice atomii zaznamenany.

X — je vystupni proménna. Je to pole typu float o velikosti natoms x 3. Toto pole nese polohy
vsech atomii v daném Case (resp. v daném framu). Do této proménné jsou jiZz zapisovany
dekomprimované soufadnice s poZadovanou presnosti (v nm).

time — je vystupni proménna. Hodnota uvadi cas simulace, kdy byl frame porizen.
stepl — je vystupni proménnou. Hodnota uvadi krok simulace, ve kterém byl frame porizen.

Takto vytvofeny main.c soubor jsem zkompiloval pfikazem make (pfiprava makefilu
je v kapitole 5.3). Make vytvori spustitelny soubor tread-xtc.out, ktery prijima dva argumenty.
Prvni argument je nazev .xtc souboru a druhym je nazev souboru, do kterého bude vystup
programu tread-xtc.out uloZen. Soubor uvedeny v druhém argumentu je textového formatu.

Takto vytvoreny program main.c ma za ukol otevfit soubor trajektorie, ¢ist postupné jednotlivé
framy a uloZit do pfisluSného textového souboru ¢as, krok a k nim odpovidajici pole x a velikost
boxu. Cely program je pfikladan kompletné se zdrojovymi kédy, aby ho bylo moZné upravovat
k pozadovanym fyzikdlnim analyzam. Predpokladané misto pro vkladani analyzy
jsem ve zdrojovém kodu programu vyznacil komentarem.

Soubor .xtc se podarilo Cist pouze sekvencné z toho diivodu, Ze je komprimovany. Trajektorie
do tohoto souboru jsou zapisovany pomoci algoritmu redukovani presnosti. Souradnice castic
(vnm) jsou nasobeny typicky 1000 (pokud neni uvedeno jinak) a nasledné zaokrouhlovany
na celad cisla (integer). Poté jsou aplikovany dalsi triky, jako napiiklad vyuZiti prostorové
lokality (atomy ve framu, které jsou v posloupnosti za sebou, jsou také obvykle blizko
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v prostoru. Uvadeén je priklad molekuly vody).

5.3. Pfiprava souboru makefile

Pro zkompilovani programu tread-xtc.out jsem vytvoril makefile, ktery je umistény v adresari
src. Samotny obsah makefilu byl prevzat z webové stranky
http://www.cs.swarthmore.edu/~newhall/unixhelp/howto_makefiles.html a nasledné
jsem upravil konkrétni data a cesty k soubortim. Aby bylo mozZné staZzené knihovny vyuZit, bylo
nutné do prikazu pro kompilaci uvést cestu k souboru libxdrfile.a. Cesta k tomuto souboru byla
uloZena do proménné LIBS. [22]

Soubor makefile:
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#
OBJS = $(SRCS:.c=.0)

# define the executable file
MAIN = tread-xtc.out

#

# The following part of the makefile is generic; it can be used to

# build any executable just by changing the definitions above and by
# deleting dependencies appended to the file from 'make depend'

#

.PHONY: depend clean

all:  $(MAIN)
@echo Simple compiler named tread-xtc.out has been compiled

$(MAIN): $(OBJS)
$(CC) $(CFLAGS) $(INCLUDES) -0 $(MAIN) $(OBJS) $(LFLAGS) $(LIBS)

# this is a suffix replacement rule for building .o's from .c's
# it uses automatic variables $<: the name of the prerequisite of
# the rule(a .c file) and $@: the name of the target of the rule (a .o file)
# (see the gnu make manual section about automatic variables)
.C.0:
$(CC) $(CFLAGS) $(INCLUDES) -c $< -0 $@

clean:
$(RM) *.0 *~ $(MAIN)

depend: $(SRCS)
makedepend $(INCLUDES) $A

# DO NOT DELETE THIS LINE -- make depend needs it

6. Zaver

Prvnim krokem diplomové prace byl vybér vhodné grafické karty pro ticely paralelnich vypoctt
v programu Gromacs a navrh kompletniho hardwaru pro tuto GPU. Do tohoto nového stroje
byl nainstalovan operacni systém OpenSUSE 13.2, potfebné ovladace grafické karty, CUDA,
ICC kompilator, program Gromacs a dalSi. Nainstalované programy byly nastaveny a také byly
napsany skripty pro nastaveni cest riznych verzi programu Gromacs. V diplomové praci bylo
také popsano, jak vyuzit GPU k vypoctim v Gromacs a s jakymi parametry a volbami
se simulace spousti. Déle byly popsany nékteré rozdily oproti starSim verzim tohoto programu.

DileZitym bodem bylo testovani zrychleni a vyhodnosti GPU pfi molekularnim modelovani.
Bylo zjisténo, Ze simulace s GPU jsou 1.2 - 3.7% rychlejsi oproti pouziti samotného CPU
a je pfi nich vhodné pouzit GCC kompilator. Naopak u simulaci pousténych pouze na CPU
je vhodnéjsi pouzit ICC kompilator.
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Na pocitaci Gram u malého systému vody byla pozorovana jako nejrychlejsi konfigurace 1 GPU
a 16 CPU vlaken. S rostouci velikosti systému postupné bylo vyhodnéjsi pridat dalsi GPU
a nanejvétsim testovaném systému w1000 vyuZzit veSkerych prostiedkl, kterymi stroj
disponoval, tedy spustit simulaci na 4 GPU a 16 CPU vlaknech. Je-li poZadavkem spustit
na stroji vice nez jednu tdlohu, bylo nejefektivnéjsi vyuziti stroje pri rozdéleni jeho prostfedki
mezi pocitané ulohy a spustit dvé, nebo Ctyfi ulohy zaroveil.

Dalsi testy ukazaly, Ze zména délky cutoffu u simulaci s GPU neméla velky vliv na dobu
vypoctu simulace jako u CPU. Pro velké délky cutoffu se proto zvySuje vyhodnost GPU.

Na systému argonu pak byl ukazan pripad, kdy GPU byla pretéZovana a zvySenim poctu
grafickych karet se vypocet vyrazné zrychlil. Cim byl vétsi systém argonu, tim bylo toto
zrychleni vyraznéjsi (toto plati od velikosti systému 10k argon). OvSem ocekdvané enormni
zrychleni na tomto systému oproti CPU se nepotvrdilo.

Z celkové analyzy vypocti na GPU a CPU provedené v diplomové praci, s ohledem na rychlost
vypoctl i cenu pocitace bez a s GPU, vyplyvd, Ze nadkup a pouZziti GPU se pfi vypoctech
v programu Gromacs vyplati.

Nakonec byly nainstalovany knihovny pro ¢teni .xtc soubor. Tyto knihovny byly pouzity
k vytvoreni rozhrani s .xtc souborem. Pomoci tohoto rozhrani bude moci vedouci prace
dle konkrétnich pozadavki trajektorie dale analyzovat.

Vysledkem této prace je kromé sepsané diplomové prace plné funkcni pocitac s vypocetni GPU,

pro ktery jsem navrhl komponenty, sestavil jej a nainstaloval vSe potfebné pro jeho vyuziti
pro simulace v programu Gromacs s vyuZitim GPU.
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Priloha

Parametry GeForce GTX 780

Parametry GeForce GTX 780

code name: GK110 Hodnota
GPU Engine Specs:

CUDA Cores 2304
Base Clock (MHz) 863
Boost Clock (MHz) 900
Texture Fill Rate (billion/sec) 160,5
Memory Specs:

Memory Speed 6,0 Gbps
Standard Memory Config 3072 MB
Memory Interface GDDR5
Memory Interface Width 384-bit
Memory Bandwidth (GB/sec) 288,4

Support:

Important Technologies

GPU Boost 2.0, PhysX, TXAA, NVIDIA G-SYNC-

ready,
Other Supported Technologies 3D Vision, CUDA, Adaptive VSync, FXAA
OpenGL 4,3
Bus Support PCI Express 3.0

Certified for Windows 7, Windows 8,

Windows Vista, or Windows XP Yes
3D Vision Ready Yes
3D Gaming Yes
Blu Ray 3D Yes
3D Vision Live (Photos and Videos) Yes
NVIDIA PhysX™ Technology Yes

Microsoft DirectX

12 API with Feature Level 12 1

Display Support:

Maximum Digital Resolutionl 4096x2160
Maximum VGA Resolution 2048x1536
. One Dual Link DVI-I, One Dual Link DVI-D, One
Standard Display Connectors HDMI, One
Multi Monitor 4 displays
HDCP Yes
HDMI Yes
Audio Input for HDMI Internal
Graphics Card Dimensions:
Height 4,376 inches
Length 10,5 inches
Width Dual-slot
Thermal and Power Specs:
Maximum GPU Temperature (in C) 95 C
Graphics Card Power (W) 250 W
Minimum Recommended System Power (W) 600 W

Supplementary Power Connectors

One 8-pin and one 6-pin
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Submitovaci skript pro Gram

#!/bin/sh

#PBS -q gpu

#PBS -1 walltime=30:00

#PBS -1 nodes=1:ppn=16:gpu=1:home_gram
#PBS -1 mem=16gb

#PBS -1 scratch=16gb

#PBS -j oe

hostname

cat $PBS_NODEFILE

# setting the automatical cleaning of the SCRATCH
# (unless set otherwise, the data will be deleted)
trap 'clean_scratch' TERM EXIT

# set the working directory
WORK=vypocty/gromacsvypocty/watergpu-cpu/w1l
SOURCE-=/storage/plzen1/home/krejst00

# input data copy
cp $SOURCE/$WORK/* $SCRATCHDIR || exit 1

# starting computation in the working directory
cd $SCRATCHDIR

# adding the module

module add cuda-6.5

module add gromacs-5.0.5-gpu

#grompp -c wl.gro -p wl.top -f md.mdp -o wl.tpr

# execution

mdrun -nb cpu -ntmpi 1 -ntomp 16 -deffnm w1l

cp wl.log wl_GccGee_5

# copy results from the scratch (if there is something wrong, leave data in SCRATCHDIR and
informes the user)

cp $SCRATCHDIR/* $SOURCE/$WORK!/ || export CLEAN_SCRATCH=false

Submitovaci skript pro MP-8

#!/bin/bash

#PBS -N w1l

#PBS -1 nodes=1:ppn=4:mp8
#PBS -j oe

cat $PBS_NODEFILE

WORK=computeFolder/watergpu-cpu/w1l #adresar s konkrétnim molekularnim systémem
SOURCE=/home/krejsa #domovsky adresar

SCRATCH=/local/krejsa/$WORK

rm -r $SCRATCH

mkdir -p $SSCRATCH #docasny adresar na stroji, kde se bude provadét simulace
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cp - $SOURCE/$WORK/* $SCRATCH
cd $SCRATCH

source /opt/gromacs-5.0.5/bin_gpu/bin/GMXRC #cesta k GPU verzi Gromacsu na MP 8
mdrun -nb cpu -deffnm w1l

cp -r $SCRATCH/* $SOURCE/$WORK

rm -r $SSCRATCH

Cteni xtc souboru — main.c

#include <stdio.h>

#include <string.h>

#include "../include/xdrfile_xtc.h"
#include "../include/xdrfile.h"

/*
MAIN METHOD
*/
int main (int argc, char *argv[]){
printf("Hello!\n");
XDRFILE * Fxtc;
FILE * Fgro;
int result_xtc;
char * soubor;
char * souborW;
int i=0;
int j=0;
int natoms;
int stepl;
float time;
float pres;
matrix box;
//check number of arguments
if (arge = 3){
printf("You didn't write the names of .xtc and .gro file down. Count of argc = %d\n",

arge);
return -9;
}else{
soubor = argv[1];
souborW = argv[2];
}

printf("xtc file is %s\n", soubor);
printf("gro file is %s\n", souborW);
result_xtc = read_xtc_natoms(soubor, &natoms);
Fxtc = xdrfile_open(soubor, "rb");
//check if files are open
if (NULL == Fxtc)
return exdrFILENOTFOUND;
if (NULL == (Fgro=fopen(souborW, "w")))
return exdrFILENOTFOUND;
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rvec *x;

//x array alocation

x = (rvec *)calloc(natoms, sizeof(x[0]));
if (x==NULL) {

}

printf("Error allocating memory!\n"); //print an error message
return 1; //return with failure

printf("Processing ...\n");
while(1){

}

//read one frame from xtc file
result_xtc = read_xtc(Fxtc, natoms, &stepl, &time,
box, x, &pres);
//here is the space for analysis — before the data are writen to the file
//break the while cycle at the end of xtc file
if (result_xtc == 0){

telse{
printf("End of .xtc file\n");
break;

}

/Iwrite data to Fgro file
fprintf(Fgro, "steps: %d, time: %f, precision: %f\n", stepl,time, pres);
fprintf(Fgro, "%d\n", natoms);
/Iwrite coordinates to Fgro file
for (j=0; j<(natoms); j++){
fprintf(Fgro, "%d\t%.3\t%.3f\t%.3f\n", j+1, *(x[(j)]+0), *(x[(j)]+1), *(x[()]+2));
}
/Iwrite box size to Fgro file
fprintf(Fgro, "%f\t%A\t%f\n",box[0][0],box[1][1],box[2][2]);
//fprintf(Fgro, "\n");

//close the files

xdrfile_close(Fxtc);

fclose(Fgro);
return O;

# 'make’
# 'make clean' removes all .0 and executable files

Cteni xtc souboru — makefile

# 'make depend' uses makedepend to automatically generate dependencies

(dependencies are added to end of Makefile)
build executable file 'tread-xtc.out'

# define the C compiler to use
CC =gcc

# define any compile-time flags
CFLAGS = -wall -g
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# define any directories containing header files other than /usr/include
#
INCLUDES = -I../include

# define library paths in addition to /usr/lib

# if I wanted to include libraries not in /usr/lib I'd specify
# their path using -Lpath, something like:

LFLAGS = -L../lib

# define any libraries to link into executable:

# if I want to link in libraries (libx.so or libx.a) I use the -llibname
# option, something like (this will link in libmylib.so and libm.so:
LIBS = /usr/local/lib64/libxdrfile.a

# define the C source files
SRCS = main.c xdrfile.c xdrfile xtc.c

# define the C object files

#

# This uses Suffix Replacement within a macro:

# $(name:string1=string?2)

# For each word in 'name' replace 'string1' with 'string?2'

# Below we are replacing the suffix .c of all words in the macro SRCS
# with the .o suffix

#

OBJS = $(SRCS:.c=.0)

# define the executable file
MAIN = tread-xtc.out

#

# The following part of the makefile is generic; it can be used to

# build any executable just by changing the definitions above and by
# deleting dependencies appended to the file from 'make depend'

#

.PHONY: depend clean

all:  $(MAIN)
@echo Simple compiler named tread-xtc.out has been compiled

$(MAIN): $(OBJS)
$(CC) $(CFLAGS) $(INCLUDES) -0 $(MAIN) $(OBJS) $(LFLAGS) $(LIBS)

# this is a suffix replacement rule for building .0's from .c's

# it uses automatic variables $<: the name of the prerequisite of

# the rule(a .c file) and $@: the name of the target of the rule (a .o file)
# (see the gnu make manual section about automatic variables)

.Cc.0:
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$(CC) $(CFLAGS) $(INCLUDES) -c $< -0 $@

clean:
$(RM) *.0 *~ $(MAIN)

depend: $(SRCS)
makedepend $(INCLUDES) $/

# DO NOT DELETE THIS LINE -- make depend needs it
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