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Pro¢ GPU akcelerace?

GPU jsou vykonné masivné paralelni procesory, ve srovnani s CPU
@ nabizeji tisice vypoletnich jader, celkové ¥adové vyssi
aritmeticky vykon (jednotky TFlops)

@ vy3¥i prenosova kapacita paméti (stovky GB/s)
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Pro¢ GPU akcelerace?

Theoretical GFLOP/s
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Pro¢ GPU akcelerace?

Theoretical GB/s
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Pro¢ GPU akcelerace?

Vykon GPU lze vyuZit v mnoha vypocetné naro&nych aplikacich

@ mnoho aplikaci vyuzivanych v METACentru umi GPU
akceleraci
e v METACentru mame 3 clustery osazeny GPU
e doom.metacentrum.cz
@ gram.zcu.cz
e konos.fav.zcu.cz
V prednasce se zamé&¥Fim na obecné vysvetleni, co Ize na GPU
akcelerovat a demonstruji GPU akceleraci u nejpouzivanéjsich
aplikaci v METACentru.
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Dostupna GPU

GeForce 465
@ 2x v kazdém uzlu konos.fav.zcu.cz (celkem 9 uzld)

@ architektura Fermi, 855 GFlops, 102,6 GB/s
@ herni GPU, nékolik vyznamnych omezenf{

e vykon v DP redukovan na 1/8 vykonu SP
o pam&t 1GB
e neni ECC, sprava GPU, GPU Direct
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Dostupna GPU

Tesla M2090
@ 4x v kazdém uzlu gram.zcu.cz (celkem 10 uzld)
@ architektura Fermi, 1332 GFlops, 177 GB/s
@ vypo&etni GPU
e vykon v DP redukovan na 1/2 vykonu SP
o pamét 6 GB
o ECC (voliteln&), sprava GPU, GPU Direct
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Dostupna GPU

Tesla K20M
@ 2x v kazdém uzlu doom.metacentrum.cz (celkem 30 uzld)
@ architektura Kepler, 3.52 TFlops, 208 GB/s
@ vypo&etni GPU
e vykon v DP redukovan na 1/3 vykonu SP
e pamét 5GB
o ECC (voliteln&), sprava GPU, GPU Direct
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Jak s GPU pracovat

Job si musi o GPU zaZddat

@ napf. pomoci -I nodes=1:gpu=4:ppn=16

@ specializované fronty (gpu, gpu_long)

o vidite jen ty GPU, které vam systém pridélil
Manudlni nastaveni viditelnosti GPU

@ pouzivejte opatrné

@ bud'to Ize zadat p¥imo spou’téné aplikaci, nebo pomoci
promé&nné CUDA_VISIBLE_DEVICES (seznam ID viditelnych
GPU)
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GPU akcelerace obecné&
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V ¢em jsou GPU jina?

Hlavni rozdily oproti CPU

@ masivné paralelni procesor, GPU kdéd bézi v desitkach tisic
vldken

@ urdité skupiny vldken béZi v lock-step médu
@ koprocesor s vlastni paméti, p¥ipojeny pres PCI-E
e pamét GPU relativng& mald

Nyni se podivame na jejich disledky...
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GPU akcelerace obecné&
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V ¢em jsou GPU jina?

Masivné paralelni procesor
@ vypocetni problém musi byt dostate¢né ,,velky”

e ndsobeni matic 10 x 10 vs. 1000 x 1000
o systém s 50 vs. systém s 100 000 atomy

@ vypocetni problém musi jit dostate¢né paralelizovat
o velky systém vs. simulace dlouhého vyvoje malého systému
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GPU akcelerace obecné&
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V ¢em jsou GPU jina?

Lock-step méd

@ skupiny vldken by mély nasledovat stejnou cestu v kédu a
pFistupovat do spojitych pamé&tovych oblasti

o efektivita GPU akcelerace horsi pro ,,nepravidelné” vypocty,
napr.

husté vs. ¥idké matice

dlouhy (& z&dny) vs. kratky cutoff u nevazebnych sil

metoda kone&nych diferenci vs. metoda kone¢nych prvki

graf s vrcholy stejného vs. riizného stupné
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GPU akcelerace obecné&
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V ¢em jsou GPU jina?

Komunikace pfes PCI-E
@ GPU ma3 velmi rychlou pamét, vstup a vystup je v3ak tfeba
ptenaset po PCI-E sbérnici
@ ma smysl| akcelerovat jen takové algoritmy, které provedou
dostatek vypoltli na pfenesend data

e nasobeni vs. s¢itani matic
e nevazebné vs. vazebné sily

@ problém mdizZe byt zesilen v pfipadé bé&hu na vice GPU
o citlivéjsi nez v prfipadé vice CPU
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GPU akcelerace obecné&
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V ¢em jsou GPU jina?

Mald pamé&t GPU

o velikost problému, ktery lze cely zpracovdvat na GPU, je
relativné omezena

@ v pfipadé, Ze data odkldddme do CPU paméti, jsme omezeni
propustnosti PCI-E (viz pfedchozi slide)
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Akcelerace Amber

Valka ¢ést funkcionality pmemd je akcelerovana (nepodporovény
nékterd nastaveni).
Simulovany systém se musi vejit do GPU pamé&ti
@ V&t systémy musime potitat na CPU (v zavislosti na
konfiguraci simulace a pamé&ti GPU okolo 2M atom)
@ neskaluje s po¢tem GPU

V METACentru v souasné dobé& neni k dispozici kompilace pro
vice GPU.
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Mé&reni rychlosti

Standardni testovaci balik Amberu

e implicitni solvent: TRPCage (304 atomil), myoglobin (2 492
atomi)

e explicitni solvent: Cellulose (NPT /NVE, 23 558 atomi),
FactorIX (NPT/NVE, 90 906 atomu), JAC (NPT/NVE, 408
609 atom)
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Zrychleni oproti CPU*

doom  mm—
gram =

TRPCage myoglobin JAC NPT JACNVE  FactorX NPT FactorIX NVE Cellulose NPT Cellulose NVE

*zrychleni mé&¥eno oproti 2x 8-jaddrovy Xeon 2.6GHz.
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Co jsme naméfili?

Pozorovani

@ u mensich molekul dosdhneme vy3siho zrychleni na M2090
(z¥ejm& souvisi s nedostatetnou saturaci K20M, implicitni
solvent miZe byt lépe optimalizovan pro Fermi)

@ u explicitniho solventu Keper citeln& rychlejsi (1.67 x —1.95x)

@ nemohli jsme zmé¥it $kalovani na vice GPU, ale dle autor(
Amberu neni idedIni (doporuguji b&h vice nezavislych instanci)
@ Amber pouZivd téméF vyhradné GPU
e jednotlivé instance vyuZivajici rozdilnd GPU se nespomaluji
(nevznikd dzké hrdlo na strang vykonu CPU a propustnosti
PCI-E)
@ na clusteru gram mizZeme tedy vyuZit éty¥ndsobek vykonu, na
clusteru doom dvojndsobek (+ stale mame volnych vetsinu
CPU jader)
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Akcelerace Gromacs

Valka €ast funkcionality je akcelerovdna (je tfeba pouZivat Verlet
scheme).
P¥i spousténi je tfeba
@ alespon tolik MPI vlaken, kolik chceme pouzit GPU
o celkovy polet vldken pomoci -nt, nebo -ntmpi a -ntomp pro
explicitni nastaveni MPl a OpenMP vldken na MPI vldkno

o pouzité GPU definujeme pomoci -gpu_id XYZ (ID GPU pro
kazdé MPI vldkno)

e pfilis mnoho OpenMP vldken 3patné ¥kiluje (do 4 u AMD, do
8 u Intelu)
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Ladéni vytizeni CPU a GPU

Akcelerovany jsou nevazebné sily do cutoffu.

o kratky cutoff vede k nevyuZivani plného potencidlu GPU
e Gromacs automaticky nastavi vé&tsi cutoff a zpfesni vypocet
o dlouhy cutoff vede k nevyuziti CPU jader

e muZeme ubrat CPU jidra
e muiZeme pouZit rychlej$i GPU
e muiZeme ubrat cutoff
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M¢é¥en

rychlosti

Alkoholdehydrogenaza
o ve vodé, celkem 97 602 atomd.
@ mé&Fen vykon simulace v ns/den
RN&za ZF-1A
@ ve vodég, celkem 16 948 atomu.

@ mé&Fen vykon simulace v ns/den
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Co jsme naméfili?

Pozorovani
@ Skalovani pro vice GPU neni idedInf
e gram: pomalejsi GPU, vice zvy$i vykon
o doom: velmi slabé & zaporné zvyseni rychlosti
e u V&tsi instance by mohlo byt lepsi

@ i s pouzitim 1 GPU dokazeme dob¥e saturovat dostupnd jadra

o Kepler neposkytuje otekdvané zvyZeni vykonu (1.39x ADH,
1.35 RN&za, b&h s jednim GPU)
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Akcelerace NAMD

Valka &ast funkcionality je akcelerovana.
P¥i spousténi je tfeba
@ nastavit outputEnergies na dostate¢né vysokou hodnotu
(alespoii 100, Iépe vice)
@ nastavit parametr +idlepoll (aktivni doptdvéni-se GPU na
vysledky)

@ nakonfigurovat potet GPU a CPU jader (parametry +p
+devices)

o tim lze pomnérné vyrazné ovlivnit vykon

@ pokud budete benchmarkovat, nechte p¥i zmén& CPU jader
prob&hnout jeden kratky b&h mimo mé¥eni (autotuning)

Ji¥i Filipovitfila@mail.muni.cz GPU akcelerace aplikaci v METACentru



NAMD
0®00000

Ladéni poctu CPU jader k po¢tu GPU

Obecné je doporu¢ovano 1-2 GPU na 1 CPU socket.
V praxi
@ vyuzivani hyperthreadingu témé&¥ nemad vyznam
@ pf¥ilis mnoho CPU jader na GPU mizZe spomalit vypolet

@ 3kalovani pro vice GPU neni idealni
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Mé&reni rychlosti

Apolipoprotein Al
@ ve vodé, celkem 92 224 atomd.
@ outputEnergies 500

@ méfen vykon v ns/den

Ji¥i Filipovitfila@mail.muni.cz GPU akcelerace aplikaci v METACentru



NAMD
000@000

doom.metacentrum.

ns/day

cPU ——
1x K20M
2x K20M -++o+o-

5 10 15 20 25 30
CPU cores

GPU akcelerace aplikaci v METACentru



gram.zcu.cz

NAMD
0000800

35 ‘
CPU ——
1x M2090
2x M2090 -+
| 3x M2090
4x M2090
25
2

ns/day

1
15 20 25 80
CPU cores




NAMD
000000

Co jsme naméfili?

Pozorovani
@ Skalovani pro vice GPU neni idedlni
e gram: 1.41 x 1.57 x 1.65x
e doom: 1.49x
e u V&tsi instance by mohlo byt lepsi
@ vypottu stadi relativné malo CPU jader
e pro vykonngjsi GPU je tfeba vice
e vhodny pocet CPU jader neroste imérné poctu GPU
o pfi b&hu vice nezdvislych simulaci se vzajemné nespomaluji
o Kepler poskytuje citelné zvyZeni vykonu (1.71x bé&h s jednim
GPU)
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Co jsme naméfili?

Doporuceni
@ neni vzdy nutné (ani Zadouci) pfitazovat dostupnym GPU
v8echna dostupna CPU jidra
@ oddélené instance (pro kazdé GPU jedna, pop¥. jedna pro
zbytek CPU jader) pfinageji lepsi vykon, nez jedna multi-GPU
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Matematicky software
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Matematicky software

V METACentru je &asto pouzivany software Matlab a Matematica
@ oba umi v omezené mife vyuZivat GPU

e Mathematica ma preddefinované funkce, Ize poustét
uzivatelsky CUDA kéd

e Matlab ma GPU akceleraci v Parallel Computing Toolbox, Ize
pouZivat dal$i toolboxy, pfeddefinované i uZivatelské funkce

@ nestadi jen ,,spustit GPU verzi”, je nutné GPU aktivn&
vyuZivat
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Matematicky software
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Mathematica

P¥eddefinované funkce
@ prace se seznamy
o filtrovani obrazu

@ lineadrni algebra, FFT

In[1]:=Needs [" CUDALink "]

In[2]:=CUDASort [Reverse@Range [10]]
Out[2]={1,2,3,4,5,6,7,8,9,10}

Lze také explicitné zanechat v paméti GPU a tu vyzvednout aZz
jsou data potreba.
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Matematicky software
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P¥eddefinované funkce
@ spousta funkci se pouZije transparentné

@ mnoho skaldrnich funkci, lze je aplikovat na elementy poli
Explicitng ¥ikdme, co je v GPU paméti.

>> A = rand(1024); gh = gpulArray(A);
>> tic, C = A x A; toc

Elapsed time is 0.075396 seconds.
>> tic, gC = gA * ghA,; toc

Elapsed time is 0.008621 seconds.
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Dékuji za pozornost.
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