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Ý��åêòèâíàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ðàñ÷åòàáëèæíèõ íåâàëåíòíûõ âçàèìîäåéñòâèéíà ïðîöåññîðå PowerXCell 8i∗Í.À. Àëåìàñîâ, Ý.Ñ. ÔîìèíÈíñòèòóò öèòîëîãèè è ãåíåòèêè ÑÎ �ÀÍ, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿ,e-mail: alemasov�bionet.ns.ru, fomin�bionet.ns.ruÏîêàçàíî, ÷òî ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ðàñ÷åòà áëèæíèõ íåâàëåíòíûõ âçàèìîäåé-ñòâèé íà ïðîöåññîðå IBM PowerXCell 8i ïðè èçó÷åíèè äâèæåíèÿ ìîëåêóë ìåòîäîììîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü óñêîðåíèÿ åãî ðàáîòû â 43 ðàçà ïðîòèâAMD Athlon X2 5000+.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà, áëèæíèå íåâàëåíòíûå âçàèìîäåé-ñòâèÿ, ïàðàëëåëüíûå âû÷èñëåíèÿ, ìíîãîïîòî÷íîå ïðîãðàììèðîâàíèå, Cell, IBMPowerXCell 8i, SPE-öåíòðè÷íàÿ ìîäåëü, PPE-öåíòðè÷íàÿ ìîäåëü, SIMD, NUMA.ÂâåäåíèåÂàæíåéøèì ñðåäñòâîì òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû, äèíàìèêè è òåðìîäè-íàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ êîìïëåêñîâ áèîìàêðîìîëåêóë ÿâëÿåòñÿ ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíà-ìèêè (ÌÄ), êîòîðûé ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ìåòîä êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ïîçâî-ëÿþùèé â òå÷åíèå çàäàííîãî ïåðèîäà âðåìåíè ïðîñëåäèòü ýâîëþöèþ ñèñòåìû âçàèìî-äåéñòâóþùèõ àòîìîâ ñ ïîìîùüþ ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ [1, 2℄.Ìåòîä ÌÄ øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ èññëåäîâàíèÿ òåðìîñòàáèëüíîñòèáåëêîâ, êîí�îðìàöèîííûõ ïåðåõîäîâ, òðàíñïîðòà ìîëåêóë, áåëêîâîãî �îëäèíãà è ïð.Ê ñîæàëåíèþ, ðàçáðîñ ìàñøòàáîâ ðàçëè÷íûõ �èçè÷åñêèõ ÿâëåíèé îãðîìåí � îò 10−8 ñ(âðåìÿ äâèæåíèÿ äîìåíîâ) äî 1�10 ñ (âðåìÿ ñàìîîðãàíèçàöèè áåëêîâ è íóêëåèíîâûõêèñëîò) è íàõîäèòñÿ âíå âîçìîæíîñòåé ñîâðåìåííîé ÌÄ. Ïî ýòîé ïðè÷èíå â íàñòîÿùååâðåìÿ èçó÷åíû êîí�îðìàöèîííûå ïåðåõîäû ìàêðîìîëåêóë òîëüêî äëÿ ñèñòåì ìàëûõáåëêîâ è ïåïòèäîâ [3, 4℄, à äëÿ ñèñòåì ðàçìåðîì áîëåå 1 ìëí àòîìîâ èññëåäîâàíèÿ ïðî-âîäÿòñÿ â îãðàíè÷åííîì âðåìåííîì èíòåðâàëå, íå ïðåâûøàþùåì 50 íñ [5℄. Âîçìîæíîñòèñîâðåìåííûõ ïðîãðàìì ÌÄ íå ïîçâîëÿþò òàêæå ïðîâîäèòü àíàëèç ñðîäñòâà íèçêîìî-ëåêóëÿðíûõ ëèãàíäîâ ê àêòèâíûì öåíòðàì çàäàííûõ �åðìåíòîâ, ÷òî àêòóàëüíî â ñî-âðåìåííûõ òåõíîëîãèÿõ ðàçðàáîòêè ëåêàðñòâ, è âûíóæäàåò èñïîëüçîâàòü ñóùåñòâåííîìåíåå òî÷íûå ýìïèðè÷åñêèå ìåòîäû, îñíîâàííûå íà �óíêöèÿõ îöåíêè [6℄, ðåçóëüòàòûêîòîðûõ ïîäòâåðæäàþòñÿ ýêñïåðèìåíòîì íå áîëåå ÷åì â 10% ñëó÷àåâ. Ïîäõîäû, èñïîëü-çóþùèå ÌÄ äëÿ êîìïüþòåðíîé �àðìàêîëîãèè, àêòèâíî ðàçðàáàòûâàþòñÿ [7℄, ïîñêîëü-êó îíè âêëþ÷àþò ñóùåñòâåííî áîëüøå ýëåìåíòîâ �ðåàëüíîé �èçèêè� è, ñëåäîâàòåëüíî,ïîòåíöèàëüíî áîëåå òî÷íû. Ñóùåñòâåííîå, íà ïîðÿäêè, óâåëè÷åíèå ñêîðîñòè ðàáîòû
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4 Í.À. Àëåìàñîâ, Ý.Ñ. ÔîìèíÌÄ-ïðîãðàìì íå òîëüêî êàðäèíàëüíî óñêîðÿåò ðåøåíèå ìíîãèõ âûøåóïîìÿíóòûõ çà-äà÷, íî è îòêðûâàåò âîçìîæíîñòè ðåøåíèÿ çàäà÷ íîâîãî êëàññà, íàïðèìåð, ïðÿìîãîðàñ÷åòà êîíñòàíòû àññîöèàöèè áåëêîâî-ëèãàíäíûõ êîìïëåêñîâ [8℄.Ïðîãðàììû ÌÄ âêëþ÷àþò ìíîæåñòâî àëãîðèòìîâ, îäíàêî íàèáîëåå îáùèì äëÿ âñåõðàñ÷åòîâ è ïðè ýòîì ïðåäñòàâëÿþùèì ñîáîé �óçêîå ìåñòî� ñ òî÷êè çðåíèÿ çàòðàò âðåìå-íè ÿâëÿåòñÿ ðàñ÷åò áëèæíèõ íåâàëåíòíûõ (ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ è âàí-äåð-âààëüñîâûõ)âçàèìîäåéñòâèé. Õàðàêòåðíûé ïðèìåð � òåñòû ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ïîïóëÿðíîé ïðî-ãðàììû GROMACS [9℄, â êîòîðûõ ïðè ìîäåëèðîâàíèè íåáîëüøîãî, èç 35 àìèíîêèñëîò-íûõ îñòàòêîâ, áåëêà villin headpiee â ÿ÷åéêå, ñîäåðæàùåé 3000 ìîëåêóë âîäû, âðåìÿâûïîëíåíèÿ äàííîãî àëãîðèòìà ñîñòàâëÿëî 83% îáùåãî âðåìåíè âûïîëíåíèÿ ïðîãðàì-ìû, ïðè÷åì ïðè óñëîâèè, ÷òî ïîäàâëÿþùàÿ ÷àñòü ïàð â ðàñ÷åòàõ áûëà ñâÿçàíà ñ ìîëå-êóëàìè âîäû, äëÿ êîòîðûõ ïðîãðàììà GROMACS èñïîëüçóåò ý��åêòèâíûå àëãîðèòìûîïòèìèçàöèè [10℄.Ïðèìåíåíèå ïðîöåññîðîâ òðàäèöèîííîé àðõèòåêòóðû x86 â âû÷èñëèòåëüíûõ êëàñòå-ðàõ ñ ïðîèçâîäèòåëüíîñòüþ, îãðàíè÷åííîé 50 ��ëîïñ, íå ïîçâîëÿåò çàìåòíî óñêîðèòüÌÄ-ðàñ÷åòû äàæå ïðè èñïîëüçîâàíèè ïàðàëëåëüíûõ àëãîðèòìîâ è âñåõ ÿäåð òàêèõ ïðî-öåññîðîâ. Â ýòîé ñèòóàöèè ÿâëÿåòñÿ åñòåñòâåííûì âûïîëíåíèå âû÷èñëåíèé íà âûñîêî-ïðîèçâîäèòåëüíûõ êëàñòåðàõ, ïîñòðîåííûõ íà ñïåöèàëèçèðîâàííûõ ïðîöåññîðàõ, òàêèõêàê IBM Cell [10 � 15℄, è NVIDIA GP GPU [16, 17℄, è îáëàäàþùèõ ïðîèçâîäèòåëüíîñòüþîò 150 ��ëîïñ äî 1 Ò�ëîïñ. Òàêèå êëàñòåðû èìåþò íàèáîëüøóþ ïðîèçâîäèòåëüíîñòü.Íàïðèìåð, â ñïèñêå TOP500 ñóïåðêîìïüþòåðîâ ìèðà çà íîÿáðü 2009 ã. [18℄ íà âòîðîììåñòå íàõîäèòñÿ ñóïåðêîìïüþòåð RoadRunner, â êîòîðîì äëÿ èíòåíñèâíûõ âû÷èñëå-íèé èñïîëüçóþòñÿ 12 960 ïðîöåññîðîâ PowerXCell 8i è 6480 ïðîöåññîðîâ AMD Opteron(äîïîëíèòåëüíî 432 ïðîöåññîðà AMD Opteron âûïîëíÿþò ñèñòåìíûå �óíêöèè).1. Èíñòðóìåíòû è ìåòîäû1.1. Ïðîöåññîð PowerXCell 8iÀðõèòåêòóðà Cell Broadband Engine (CBEA) áûëà ðàçðàáîòàíà ïðè ñîòðóäíè÷åñòâå êîì-ïàíèé Sony, Toshiba è IBM. Ïðîöåññîð íà åå îñíîâå âíà÷àëå ïðèìåíÿëñÿ äëÿ îáðàáîòêèìóëüòèìåäèà è âåêòîðíûõ äàííûõ, íî âïîñëåäñòâèè ñòàë èñïîëüçîâàòüñÿ è äëÿ íàó÷íûõðàñ÷åòîâ [10 � 15℄.PowerXCell 8i [19℄ (äàëåå Cell) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ìíîãîÿäåðíûé ïðîöåññîð, ñîäåð-æàùèé äåâÿòü ÿäåð. Îäíî ÿäðî � PPE (PowerPC Proessor Element) � ïðîöåññîð àð-õèòåêòóðû PowerPC, ïðåäíàçíà÷åííûé äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ñ îïåðàöèîííîé ñèñòåìîé.Îñòàëüíûå âîñåìü ÿäåð SPE (Synergisti Proessor Element) èìåþò îòëè÷íóþ îò PPEàðõèòåêòóðó è èñïîëüçóþòñÿ â êà÷åñòâå îñíîâíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ óñòðîéñòâ. Â ñâîþî÷åðåäü, PPE ñîäåðæèò â ñåáå áëîêè PPU (PowerPC Proessor Unit) è PPSS (PowerPCProessor Storage Subsystem) � ñèñòåìó äîñòóïà ê îïåðàòèâíîé ïàìÿòè. ßäðî SPE ñî-ñòîèò èç áëîêà SPU (Synergisti Proessor Unit), ëîêàëüíîé ïàìÿòè LS (Loal Storage)è êîíòðîëëåðà ïîòîêîâ ïàìÿòè MFC (Memory Flow Controller). SPE íå èìåþò ïðÿìîãîäîñòóïà â îñíîâíóþ ïàìÿòü è ìîãóò íàïðÿìóþ ðàáîòàòü òîëüêî ñ ëîêàëüíîé ïàìÿòüþLS. Ïàìÿòü LS èìååò ðàçìåð 256 Êá è ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ õðàíåíèÿ êàê êîäà, òàê è äàí-íûõ. Ïåðåäà÷à äàííûõ ïðîèñõîäèò ïî êîëüöåâîé øèíå EIB (Element Interonnet Bus),ñîåäèíÿþùåé âñå âû÷èñëèòåëüíûå ýëåìåíòû ïðîöåññîðà è èìåþùåé òåîðåòè÷åñêóþ ïðî-ïóñêíóþ ñïîñîáíîñòü áîëåå 200 �á/ñ (îêîëî 25 �á/ñ íà êàæäûé ïðîöåññîðíûé ýëåìåíò).



Ý��åêòèâíàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ðàñ÷åòà áëèæíèõ íåâàëåíòíûõ... 5Øèíà EIB ñîñòîèò èç ÷åòûðåõ êîëåö, äâà èç êîòîðûõ ðàáîòàþò ïî ÷àñîâîé, äðóãèåäâà � ïðîòèâ ÷àñîâîé ñòðåëêè. Íà êàæäîì êîëüöå ïàðàëëåëüíî ìîæåò îñóùåñòâëÿòüñÿäî òðåõ ïåðåäà÷. Äëÿ îáåñïå÷åíèÿ áîëüøåé ïðîïóñêíîé ñïîñîáíîñòè øèíû â ïðîöåññî-ðå Cell èìååòñÿ DMA-êîíòðîëëåð, ïîçâîëÿþùèé áåç ó÷àñòèÿ PPE çàïðàøèâàòü äàííûåèç îñíîâíîé ïàìÿòè è ïîìåùàòü èõ â LS, à òàêæå ïðîèçâîäèòü îïåðàöèè â îáðàòíîìíàïðàâëåíèè, îò SPE ê PPE, è îïåðàöèè ïåðåäà÷è äàííûõ ìåæäó SPE. Êîíòðîëëåðïîçâîëÿåò äåëàòü DMA-ïåðåäà÷è ïàðàëëåëüíî ñ âû÷èñëåíèÿìè.Êàæäûé SPE èìååò 128 128-áèòíûõ ðåãèñòðîâ, ÷òî äàåò âîçìîæíîñòü êîìïèëÿòîðóïåðåãðóïïèðîâûâàòü êîìàíäû [20℄, à òàêæå øèðîêèé íàáîð SIMD-èíñòðóêöèé, ïîçâîëÿ-þùèé ý��åêòèâíî ðàáîòàòü ñ ýòèìè ðåãèñòðàìè. Â êà÷åñòâå òèïîâ äàííûõ ñ ïëàâàþùåéòî÷êîé ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû òèïû îäèíàðíîé è äâîéíîé òî÷íîñòè. Ïîìèìî âîçìîæ-íîñòè âåêòîðíîé îáðàáîòêè ïðèñóòñòâóåò âîçìîæíîñòü âûïîëíåíèÿ äî äâóõ êîìàíä çàîäèí òàêò: îäèí ñëîò âûäà÷è êîìàíäû ïîääåðæèâàåò îïåðàöèè ñ ïëàâàþùåé è �èêñèðî-âàííîé çàïÿòîé, à äðóãîé îáåñïå÷èâàåò çàãðóçêó (ñîõðàíåíèå), îïåðàöèè ïåðåñòàíîâêèáàéòîâ è ïåðåõîäà. Ïî îòäåëüíîñòè îïåðàöèè ñ �èêñèðîâàííîé çàïÿòîé çàíèìàþò äâàòàêòà, à êîìàíäû îäèíàðíîé òî÷íîñòè ñ ïëàâàþùåé çàïÿòîé è êîìàíäû çàãðóçêè òðå-áóþò øåñòè òàêòîâ. SIMD-êîìàíäû íàä äâóìÿ ÷èñëàìè äâîéíîé òî÷íîñòè ñ ïëàâàþùåéçàïÿòîé âûïîëíÿþòñÿ ìèíèìóì çà ñåìü òàêòîâ. Òàê êàê SPU íå îáëàäàþò ìåõàíèçìàìèïðåäñêàçàíèÿ âåòâëåíèé, ðàçðàáîò÷èêó íåîáõîäèìî �ïîäñêàçûâàòü� ïåðåõîäû. Êîìàíäà�ïîäñêàçêè� ïåðåõîäà óâåäîìëÿåò SPU îá àäðåñå ïðåäñòîÿùåé êîìàíäû ïåðåõîäà è åãîöåëåâîì àäðåñå. Ïîñëå ýòîãî SPU (ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî åñòü ñâîáîäíîå ìåñòî â ëîêàëüíîéïàìÿòè) çàðàíåå âûáèðàåò ïî ìåíüøåé ìåðå 17 êîìàíä ïî öåëåâîìó àäðåñó ïåðåõîäà.Äëÿ óìåíüøåíèÿ ÷èñëà âåòâëåíèé â êîäå ìîæíî òàêæå èñïîëüçîâàòü ïîðàçðÿäíóþ êî-ìàíäó âûáîðà ñ òðåìÿ èñòî÷íèêàìè (îïåðàòîð ? â C++).Òåñòèðîâàíèå ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ïàðàëëåëüíîé ðåàëèçàöèè ðàññìàòðèâàåìîãî âäàííîé ðàáîòå àëãîðèòìà ïðîèñõîäèëî íà ñåðâåðå PeakCell S [21℄. Ñåðâåð ñîäåðæèò äâàïðîöåññîðà PowerXCell 8i ñ ÷àñòîòîé 3.2 ��ö, èìååò 16 �á îïåðàòèâíîé ïàìÿòè è ðàáî-òàåò ïîä óïðàâëåíèåì ÎÑ Fedora 7. Ïðîöåññîð PowerXCell 8i îòëè÷àåòñÿ îò Cell/B.E.òåì, ÷òî âûïîëíåí ïî áîëåå �òîíêîìó� òåõíîëîãè÷åñêîìó ïðîöåññó è ìîæåò ðàáîòàòü ñïàìÿòüþ òèïà DDR2. Îáà ïðîöåññîðà ñèñòåìû ñîåäèíåíû øèíîé FlexIO, èìåþùåé ïðî-ïóñêíóþ ñïîñîáíîñòü â 20 �á/ñ. Ïàìÿòü âû÷èñëèòåëüíûõ óçëîâ îðãàíèçîâàíà ïî ñõåìåNUMA (Non-Uniform Memory Arhiteture), êîòîðàÿ îòëè÷àåòñÿ îò àðõèòåêòóðû SMPñ îáùåé ñèñòåìíîé øèíîé òåì, ÷òî êàæäûé óçåë èìååò ñâîþ ñîáñòâåííóþ ïàìÿòü èøèíó äëÿ äîñòóïà ê íåé. Ïðåèìóùåñòâî NUMA ïðîÿâëÿåòñÿ, êîãäà ïðîöåññîðû ìíîãî-ïðîöåññîðíîé ñèñòåìû èìåþò íàñòîëüêî âûñîêóþ ïðîèçâîäèòåëüíîñòü, ÷òî îáùàÿ øèíàïåðåñòàåò ñïðàâëÿòüñÿ ñ çàïðîñàìè â îáùóþ ïàìÿòü îò êàæäîãî èç óçëîâ è ñòàíîâèòñÿ�óçêèì� ìåñòîì.1.2. Ïðîãðàììíûå èíñòðóìåíòûÂ ñîîòâåòñòâèè ñ àïïàðàòíîé àðõèòåêòóðîé ïðîãðàììà äëÿ ïðîöåññîðà Cell äîëæíàèìåòü äâà èñõîäíûõ �àéëà: äëÿ PPE è SPE. Ïðè ýòîì, ÷òîáû ñîçäàòü ïðîãðàììó, ðàáî-òàþùóþ òîëüêî íà PPE, äîñòàòî÷íî âîñïîëüçîâàòüñÿ êîìïèëÿòîðîì, ïîääåðæèâàþùèìàðõèòåêòóðó PowerPC, íàïðèìåð, ñîîòâåòñòâóþùóþ âåðñèþ g++. Îäíàêî äëÿ ñîçäà-íèÿ ý��åêòèâíîé ïðîãðàììû, êîòîðàÿ ïîìèìî PPE ìîãëà áû âûïîëíÿòü ðàñ÷åòû íàSPE, íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü ñïåöèàëüíûé êîìïèëÿòîð spu-g++, êîòîðûé âõîäèò âIBM SDK for Multiore aeleration for Linux [22℄ è ñïîñîáåí ñãåíåðèðîâàòü êîä äëÿ SPE.



6 Í.À. Àëåìàñîâ, Ý.Ñ. ÔîìèíÊðîìå òîãî, ïîñêîëüêó ÿäðà SPE íå èìåþò ïðÿìîãî äîñòóïà â îñíîâíóþ ïàìÿòü, ïðèõî-äèòñÿ ÿâíî âûçûâàòü �óíêöèè ÷òåíèÿ/çàïèñè äàííûõ. Îäíîé èç áèáëèîòåê, ñîäåðæà-ùèõ �óíêöèè ïåðåäà÷è äàííûõ, ÿâëÿåòñÿ runtime-áèáëèîòåêà libspe2 èç SDK. Ïîìèìîïåðåäà÷, òðåáóåòñÿ ñîçäàòü SPE-ïîòîêè, íàïðèìåð, ñ ïîìîùüþ áèáëèîòåêè Pthreads, çà-ãðóçèòü ñïåöèàëüíî ïîäãîòîâëåííûé îáðàç SPE-ïðîãðàììû â ïàìÿòü SPE è çàïóñòèòüåå íà èñïîëíåíèå.Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî áèáëèîòåêà libspe2 ïðåäîñòàâëÿåò èíòåð�åéñû �óíêöèé äî-âîëüíî íèçêîãî óðîâíÿ, ñðàâíèìûå ñ èíòåð�åéñîì MPI [23℄, êîòîðûé øèðîêî èñïîëüçó-åòñÿ äëÿ ïåðåäà÷è äàííûõ ìåæäó âû÷èñëèòåëüíûìè óçëàìè â ñèñòåìàõ ñ ðàñïðåäåëåí-íîé ïàìÿòüþ. Îäíàêî ñ ïîìîùüþ libspe2 ðàçðàáîò÷èê ìîæåò îðãàíèçîâàòü ìàêñèìàëüíîîïòèìèçèðîâàííûå âû÷èñëåíèÿ, îïèðàÿñü íà àðõèòåêòóðó ïðîöåññîðà è îñîáåííîñòè àë-ãîðèòìà, êîòîðûé îí ðåàëèçóåò.Ê ÿâíûì îãðàíè÷åíèÿì �óíêöèé libspe2 îòíîñèòñÿ íåîáõîäèìîñòü âûðàâíèâàíèÿäàííûõ èñòî÷íèêà è ïðèåìíèêà íà ãðàíèöó â 16 Á ïðè îñóùåñòâëåíèè ïåðåäà÷ äàííûõ.Ñîãëàñíî ðåêîìåíäàöèÿì äîêóìåíòàöèè SDK, ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî äëÿ áîëåå áûñòðûõïåðåäà÷ íåîáõîäèìî âûðàâíèâàòü äàííûå íà ãðàíèöó 128 Á. Êðîìå òîãî, ðàçìåð îäíîéïåðåäà÷è äîëæåí áûòü ðàâåí 1, 2, 4, 8, 16 Á èëè êðàòåí 16 Á, íî íå äîëæåí ïðåâûøàòü16 Êá. Ýòî îãðàíè÷åíèå â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ òðåáóåò óäåëÿòü äîïîëíèòåëüíîå âíèìà-íèå ïðîãðàììèðîâàíèþ êîììóíèêàöèé â ïðîãðàììå. Íàïðèìåð, â äàííîì ñëó÷àå ìîæíîèñïîëüçîâàòü ñïåöèàëüíûå àòðèáóòû âûðàâíèâàíèÿ äëÿ áó�åðîâ ïåðåäà÷, ìîäè�èöè-ðîâàòü ñòðóêòóðû äàííûõ òàê, ÷òîáû èõ ðàçìåð áûë êðàòåí 16 Á, à òàêæå ïðèìåíÿòüíåñêîëüêî áó�åðîâ ïî 16 Êá èëè îñîáåííûå �óíêöèè ïåðåäà÷ äëÿ îáìåíà áîëüøèìèìàññèâàìè äàííûõ.Ñàìàÿ âàæíàÿ âîçìîæíîñòü, êîòîðóþ ìîæåò ïðåäîñòàâèòü ïðîöåññîð Cell, � ýòîñïîñîáíîñòü êàæäîãî SPE âûïîëíÿòü SIMD-èíñòðóêöèè. Ñóùåñòâóåò ïÿòü ðàçíîâèä-íîñòåé âåêòîðíûõ áèáëèîòåê: ñòàíäàðòíàÿ áèáëèîòåêà SIMDmath, áèáëèîòåêà MASS,inline-âàðèàíòû ýòèõ äâóõ áèáëèîòåê è òàêæå áèáëèîòåêà MASSV. Ñîãëàñíî äàííûì ïîèññëåäîâàíèþ ïðîèçâîäèòåëüíîñòè [24℄, íàèáîëåå áûñòðîé ÿâëÿåòñÿ áèáëèîòåêà MASSV,îïòèìèçèðîâàííàÿ äëÿ âåêòîðîâ áîëüøîé äëèíû.1.3. Ïîäõîäû ê ñîçäàíèþ ïðîãðàìì äëÿ CellÄëÿ ðàñïðåäåëåíèÿ çàäà÷ è äàííûõ ìåæäó ÿäðàìè ïðîöåññîðà Cell îáû÷íî èñïîëüçó-þòñÿ ñëåäóþùèå ìîäåëè [25℄ (ðàññìîòðèì êëàññè�èêàöèþ îòíîñèòåëüíî èåðàðõèè ÿäåðCell):� PPE-öåíòðè÷íàÿ ìîäåëü � îñíîâíàÿ ìîäåëü, â êîòîðîé ãëàâíîå ïðèëîæåíèå èñ-ïîëíÿåòñÿ íà PPE, à îòäåëüíûå çàäà÷è èñïîëíÿëèñü íà SPE. Ïðè ýòîì PPE ïîäãîòàâëè-âàåò äàííûå, êîîðäèíèðóåò èñïîëíåíèå çàäà÷ è îæèäàåò ïîëó÷åíèÿ ðåçóëüòàòîâ îò SPE.Äàííàÿ ìîäåëü ïðèìåíÿåòñÿ ïðè íàëè÷èè ïîñëåäîâàòåëüíûõ äàííûõ è ïàðàëëåëüíûõâû÷èñëåíèé, ïðè ýòîì SPE ìîæíî èñïîëüçîâàòü òðåìÿ îñíîâíûìè ñïîñîáàìè: â êà÷åñòâåìíîãîñòàäèéíîãî êîíâåéåðà (â ýòîì ñëó÷àå êàæäûé SPE âûñòóïàåò â ðîëè îïðåäåëåí-íîé ñòàäèè êîíâåéåðà), â êà÷åñòâå ïàðàëëåëüíûõ îáðàáîò÷èêîâ, êîòîðûå îáðàáàòûâàþòðàçíûå ïîðöèè äàííûõ (â îòëè÷èå îò êîíâåéåðà, äàííûå ïîñòóïàþò �ñðàçó� íà âñå SPEè îáðàáàòûâàþòñÿ ïàðàëëåëüíî), â êà÷åñòâå èñïîëíèòåëåé ñåðâèñîâ (SPE âûïîëíÿþòðàçëè÷íûå âèäû âû÷èñëåíèé, íàïðèìåð, àíàëèç äàííûõ, øè�ðîâàíèå è êîäèðîâàíèåìóëüòèìåäèà-äàííûõ);



Ý��åêòèâíàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ðàñ÷åòà áëèæíèõ íåâàëåíòíûõ... 7� SPE-öåíòðè÷íàÿ ìîäåëü ïðîãðàììèðîâàíèÿ ïðåäïîëàãàåò, ÷òî á�îëüøàÿ ÷àñòü êîäàíàõîäèòñÿ íà SPE, à PPE â ýòîì ñëó÷àå âûñòóïàåò òîëüêî â ðîëè äèñïåò÷åðà ðåñóðñîâäëÿ SPE. Êîãäà àêòèâíàÿ çàäà÷à çàâåðøàåòñÿ, SPE ñàìîñòîÿòåëüíî çàïðàøèâàåò íîâóþçàäà÷ó èç îñíîâíîé ïàìÿòè PPE.Ïîìèìî êëàññè�èêàöèè ìîäåëåé ïî ðàñïðåäåëåíèþ çàäà÷ è äàííûõ, âîçìîæíà èõêëàññè�èêàöèÿ ïî ñïîñîáàì èñïîëüçîâàíèÿ ðåñóðñîâ ïðîöåññîðà:� óäàëåííûé âûçîâ ïðîöåäóð (Remote Proedure Call, RPC) ïîäðàçóìåâàåò �ðó÷íîå�ðàçäåëåíèå êîäà íà PPE- è SPE-êîäû. Óäàëåííûé âûçîâ ðåàëèçóåòñÿ ñ ïîìîùüþ çàãëó-øåê íà ñòîðîíå PPE-êîäà, è ñîîòâåòñòâóþùàÿ çàãëóøêà îñóùåñòâëÿåò ïåðåäà÷ó äàííûõäëÿ èñïîëíåíèÿ �óíêöèè íà SPE è ïðèåì ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ;� óñêîðåíèå ðàñ÷åòîâ � SPE-öåíòðè÷íàÿ ìîäåëü, â êîòîðîé PPE èñïîëíÿåò ðîëüìåíåäæåðà ðåñóðñîâ. Çàäà÷è äëÿ SPE ðàçäåëÿþòñÿ âðó÷íóþ èëè àâòîìàòè÷åñêè (êîì-ïèëÿòîðîì) è îáðàáàòûâàþòñÿ ïàðàëëåëüíî;� ìîäåëü ìíîãîÿäåðíîãî ïðîöåññîðà ñ ðàçäåëÿåìîé ïàìÿòüþ. Â íåé îïåðàöèè ðà-áîòû ñ ðàçäåëÿåìîé ïàìÿòüþ çàìåíÿþòñÿ DMA-îïåðàöèÿìè ìåæäó îñíîâíîé ïàìÿòüþè ëîêàëüíîé ïàìÿòüþ îïðåäåëåííîãî SPE. DMA-îïåðàöèè èñïîëüçóþò ý��åêòèâíûéàäðåñ, îáùèé äëÿ PPE è SPE. Òàêèå çàìåíû ìîãóò ïðîèçâîäèòüñÿ êîìïèëÿòîðîì;� íàêîíåö, ìîäåëü èñïîëíåíèÿ àñèììåòðè÷íûõ ïîòîêîâ, ñîãëàñíî êîòîðîé �íèòè�ìîãóò ñîçäàâàòüñÿ êàê íà PPE, òàê è íà SPE. Ýòà ìîäåëü ýêâèâàëåíòíà îáû÷íîé ìîäåëèìíîãîïîòî÷íîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ.1.4. Èñõîäíûé àëãîðèòìÄàííàÿ ðàáîòà áûëà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà MOLKERN [26℄,ïðåäíàçíà÷åííîãî äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷, ñâÿçàííûõ ñ ìîäåëèðîâàíèåì ñòðóêòóðû è äè-íàìèêè êîìïëåêñîâ áèîìàêðîìîëåêóë, ñîñòîÿùèõ èç äåñÿòêîâ è ñîòåí òûñÿ÷ àòîìîâ. Âðåàëèçàöèè êîìïëåêñà MOLKERN èñïîëüçóþòñÿ îïòèìèçèðîâàííûå àëãîðèòìû ñ âû-÷èñëèòåëüíîé ñëîæíîñòüþ íå âûøå O(N logN). Áèáëèîòåêà MOLKERN íàïèñàíà íàÿçûêå C++ ñ èñïîëüçîâàíèåì áèáëèîòåê STL, BOOST, CBLAS, FFTW, MPI è èíòåð-�åéñà OpenMP äëÿ ïðîöåññîðîâ àðõèòåêòóðû x86. ßäðî ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà ðå-àëèçóåò ýëåêòðîñòàòè÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ äâóìÿ ñïîñîáàìè: ÷åðåç ñòàíäàðòíûé êó-ëîíîâñêèé ïîòåíöèàë 1/r ñî ñãëàæèâàåì ðàçðûâîâ ïîòåíöèàëà íà ðàäèóñå îáðåçàíèÿ
rcutoff è ïðåíåáðåæåíèåì âçàèìîäåéñòâèÿìè íà äàëüíåì ðàññòîÿíèè è ÷åðåç ðàçäåëåíèåêóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà íà áëèæíþþ erfc(αr)/r è äàëüíþþ erf(αr)/r ÷àñòè ñ ñóì-ìèðîâàíèåì äàëüíèõ êóëîíîâñêèõ âçàèìîäåéñòâèé ñ ïîìîùüþ ìåòîäà P3M [27℄. Âàí-äåð-âààëüñîâû âçàèìîäåéñòâèÿ ïðåäñòàâëÿþòñÿ ïîòåíöèàëîì 6�12 Ëåííàðäà-Äæîíñà.Ïîäõîä, îñíîâàííûé íà ðàçäåëåíèè âçàèìîäåéñòâèÿ íà áëèæíþþ è äàëüíþþ ÷àñòè,óìåíüøàåò âû÷èñëèòåëüíóþ ñëîæíîñòü ñ O(N2) äî O(N logN). Âñå ïàðû àòîìîâ, äëÿêîòîðûõ ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè ìåíüøå ðàäèóñà îáðåçàíèÿ r < rcutoff , ïîìåùàþòñÿâ òàê íàçûâàåìûå ñïèñêè ñîñåäåé.Äëÿ ðåàëèçàöèè �óíêöèè ðàñ÷åòà ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé õàðàêòåðíî íàëè÷èå öèê-ëà ïî ìíîæåñòâó àòîìíûõ ïàð, â êîòîðîì äëÿ êàæäîé ïàðû âû÷èñëÿþòñÿ ýíåðãèÿ âçà-èìîäåéñòâèÿ è ñèëû, äåéñòâóþùèå íà îáà àòîìà ïàðû. Ïîñêîëüêó äëÿ ðàñ÷åòà âçàè-ìîäåéñòâèé ìåæäó àòîìàìè â çàâèñèìîñòè îò òèïà àòîìîâ íåîáõîäèìî çàãðóæàòü ñî-âîêóïíîñòü òåõ èëè èíûõ ïàðàìåòðîâ è ñîõðàíÿòü åãî ðåçóëüòàòû, òî ýëåìåíòàðíûéðàñ÷åò ïàðû àòîìîâ õàðàêòåðèçóåòñÿ ìíîæåñòâîì îïåðàöèé �÷òåíèå�ìîäè�èêàöèÿ�çàïèñü� ïî ÿ÷åéêàì ïàìÿòè â øèðîêîì äèàïàçîíå àäðåñîâ. �àçìåð ýòîãî äèàïàçîíà ïðè



8 Í.À. Àëåìàñîâ, Ý.Ñ. Ôîìèíðàñ÷åòàõ áîëüøèõ ñèñòåì çíà÷èòåëåí è íå çàâèñèò îò ñïîñîáà õðàíåíèÿ, à ñóììàðíûéîáúåì òðåáóåìûõ äàííûõ ñóùåñòâåííî ïðåâûøàåò îáúåì êýø-ïàìÿòè êîìïüþòåðà. Ïî-ýòîìó ïðè íåîäíîêðàòíûõ îáðàùåíèÿõ ê ïàìÿòè ïîñëåäîâàòåëüíîñòü õðàíåíèÿ äàííûõñóùåñòâåííî âëèÿåò íà ñêîðîñòü ðàáîòû ïðîãðàììû.Àëãîðèòìû ðàñ÷åòà ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé ðàáîòàþò ñ õàîòè÷íî ðàñïðåäåëåííûìèäàííûìè, òàê êàê íîìåðà àòîìîâ, ïîïàäàþùèõ â ïàðû, ìîãóò âåñüìà ðàçëè÷àòüñÿ. Â ñè-ëó ýòîãî çàãðóçêà â êýø-ïàìÿòü äàæå áîëüøîãî áëîêà äàííûõ ïî àäðåñàì, áëèçêèì êçàïðàøèâàåìûì, ïðè ðàñ÷åòå âçàèìîäåéñòâèé äëÿ íåêîòîðîé ïàðû àòîìîâ íå ãàðàíòè-ðóåò, ÷òî äëÿ ñëåäóþùåé ïàðû àòîìîâ óæå çàãðóæåííûé áëîê äàííûõ áóäåò ñîäåðæàòüíóæíóþ èí�îðìàöèþ è ïåðåçàãðóçêà êýøà íå ïîòðåáóåòñÿ. Ïîñëåäíåå ÿâëÿåòñÿ ïðè÷è-íîé ìíîãî÷èñëåííûõ ïðîìàõîâ ïðè ðàáîòå ñ êýøåì è ñîîòâåòñòâóþùåãî ïàäåíèÿ ïðîèç-âîäèòåëüíîñòè ïðèëîæåíèÿ, à öèêëè÷åñêèé õàðàêòåð ðàñ÷åòà, ïðè êîòîðîì ïàðàìåòðûçàãðóæàþòñÿ äëÿ êàæäîé ïàðû (ò. å. îïåðàöèè çàïðîñîâ ê ïàìÿòè ïîñòîÿííî ÷åðåäóþò-ñÿ ñ âû÷èñëèòåëüíûìè îïåðàöèÿìè), ìîæåò åùå áîëåå óâåëè÷èòü êîëè÷åñòâî ïðîìàõîâêýøà.Â ïðîãðàììíîì êîìïëåêñå MOLKERN äëÿ óìåíüøåíèÿ ÷èñëà ïðîìàõîâ êýøà â ïî-ñëåäîâàòåëüíîì àëãîðèòìå èìååòñÿ ìåõàíèçì ÷àñòè÷íîãî óïîðÿäî÷åíèÿ äàííûõ òàêèìîáðàçîì, ÷òîáû ìàêñèìèçèðîâàòü âåðîÿòíîñòü íàëè÷èÿ áëèçêèõ íîìåðîâ ó àòîìîâ ñî-ñåäíèõ ïàð. Òàêàÿ ÷àñòè÷íàÿ óïîðÿäî÷åííîñòü îáóñëîâëåíà ïðîöåññîì ïîñòðîåíèÿ êîì-ïëåêñà ìîëåêóë, â õîäå êîòîðîãî áëèçêèì â ïðîñòðàíñòâå àòîìàì íàçíà÷àþòñÿ áëèçêèåçíà÷åíèÿ èäåíòè�èêàòîðîâ, ñîõðàíÿåòñÿ ïðè îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè, ïîñêîëüêó â ýòîìïðîöåññå äàëüíèå ñìåùåíèÿ àòîìîâ ìàëîâåðîÿòíû, è èñ÷åçàåò òîëüêî â äëèòåëüíîé ìî-ëåêóëÿðíîé äèíàìèêå.Â êà÷åñòâå äîïîëíèòåëüíîãî ñïîñîáà ìèíèìèçàöèè ïðîìàõîâ êýøà èñïîëüçîâàí ñòàí-äàðòíûé ìåòîä óìåíüøåíèÿ ðàçìåðîâ ñòðóêòóð äàííûõ, íåîáõîäèìûõ äëÿ òîãî èëè èíî-ãî ðàñ÷åòà. Óäàëåíèå èç ñòðóêòóð äàííûõ ëèøíåé èí�îðìàöèè óâåëè÷èâàåò äèàïàçîíçàãðóæàåìûõ â áëîê ýëåìåíòîâ ìàññèâîâ, ò. å. ïîâûøàåò âåðîÿòíîñòü íàõîæäåíèÿ íóæ-íûõ äàííûõ â êýøå. Êðîìå óêàçàííûõ âûøå àëãîðèòìè÷åñêèõ îïòèìèçàöèé, â MOL-KERN âûïîëíåíî ðàçäåëåíèå ïðîöåññîâ çàãðóçêè äàííûõ ñ âû÷èñëåíèÿìè. Ôóíêöèÿðàñ÷åòà ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé dU__dX() ðàçáèòà íà òðè �óíêöèè, êîòîðûå äëÿ ëþ-áîé çàäàííîé ñîâîêóïíîñòè ïàð âûïîëíÿþò ñëåäóþùèå çàäà÷è (ðèñ. 1):� put() � ñ÷èòûâàíèå âñåõ äàííûõ èç ïàìÿòè â îäèí áëîê;� calculate() � ðàñ÷åò ýíåðãèé è ñèë äëÿ ïàð è ñîõðàíåíèå èõ â ýòîì æå áëîêå;� get() � îòïðàâêà ðàññ÷èòàííûõ äàííûõ èç áëîêà â ïàìÿòü.Êàæäûé áëîê ñîäåðæèò äàííûå, íåîáõîäèìûå äëÿ ðàñ÷åòà ýíåðãèé è ñèë �óíêöèåé
calculate(). Ýòè äàííûå âêëþ÷àþò èí�îðìàöèþ îá àòîìå, äëÿ êîòîðîãî áóäåò ïðîèç-âîäèòüñÿ ðàñ÷åò, à òàêæå ïàðàìåòðû âñåõ àòîìîâ, ïðèñóòñòâóþùèõ â ìàòðèöå ñîñåäåéäàííîãî âûäåëåííîãî àòîìà. Çàïîëíåíèå áëîêà ïðîèñõîäèò â �óíêöèè put(). Ïîñëå íååâûçûâàåòñÿ �óíêöèÿ calculate(), êîòîðàÿ, èñïîëüçóÿ èí�îðìàöèþ, ñîäåðæàùóþñÿ â ïå-ðåäàííîì åé áëîêå, ïðîèçâîäèò âû÷èñëåíèÿ ñèë è ýíåðãèè äëÿ ïàð, çàïèñàííûõ â òîìæå áëîêå. Ôóíêöèÿ get() íàêàïëèâàåò ñèëû, äåéñòâóþùèå íà òîò èëè èíîé àòîì, è ñî-õðàíÿåò ðåçóëüòàòû â ïàìÿòè.Òàêèì îáðàçîì, öèêëè÷åñêèé ðàñ÷åò êàæäîé ïàðû â îòäåëüíîñòè çàìåíåí áëî÷íûìðàñ÷åòîì. Àëãîðèòì, ïîñòðîåííûé íà áëî÷íîì ðàñ÷åòå, åñòåñòâåííî ðàñïàðàëëåëèâàåòñÿè ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí íà ëþáîé ñèñòåìå ñ îáùåé ïàìÿòüþ. Êðîìå òîãî, íà ñòàí-äàðòíûõ ïðîöåññîðàõ áëî÷íàÿ ñòðàòåãèÿ ðàñ÷åòà ïî ñðàâíåíèþ ñî ñòðàòåãèåé ðàñ÷åòàïî îòäåëüíûì ïàðàì àòîìîâ äàåò óñêîðåíèå äî 30%. Áëî÷íûé àëãîðèòì îïòèìèçèðóåò
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�èñ. 1. Ñõåìà ïîñëåäîâàòåëüíîãî àëãîðèòìà ðàñ÷åòà ýíåðãèè è ñèëîáðàùåíèÿ â ïàìÿòü êîñâåííûì îáðàçîì, ò. å. ìàêñèìèçèðóåò âåðîÿòíîñòü íàõîæäåíèÿíåîáõîäèìûõ äàííûõ â êýøå.2. Ïàðàëëåëüíàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà2.1. Àðõèòåêòóðíûå îñîáåííîñòè ïàðàëëåëüíîé ðåàëèçàöèèÂ êà÷åñòâå èíñòðóìåíòîâ äëÿ ïàðàëëåëüíîé ðåàëèçàöèè áûëè âûáðàíû runtime-áèáëèî-òåêà libspe2 è áèáëèîòåêà Pthreads äëÿ ñîçäàíèÿ SPE-ïîòîêîâ. Âñå SPE-ïîòîêè ñîçäàþò-ñÿ ïðè çàïóñêå îñíîâíîé ïðîãðàììû è óíè÷òîæàþòñÿ ïðè åå çàâåðøåíèè. Ïîñëå çàïóñêàSPE-ïîòîê â öèêëå îæèäàåò êîìàíäó îò PPE, âûïîëíÿåò åå è çàòåì îòïðàâëÿåò ñòàòóñâûïîëíåíèÿ íà PPE.Ïðè ïåðåíîñå ðàñ÷åòîâ dU__dX() íà SPE âåñü âû÷èñëèòåëüíûé êîä áûë ïåðåïèñàíñ ó÷åòîì ïîääåðæêè SIMD-èíñòðóêöèé. Èñïîëüçîâàëèñü èíñòðóêöèè ñ ýëåìåíòàìè âåê-òîðîâ îäèíàðíîé òî÷íîñòè, ïîñêîëüêó äëÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïîòåðÿ â òî÷íîñòèíå ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííîé. Â ñèëó òîãî ÷òî äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé àâòîðàìè ðåàëèçàöèèõàðàêòåðíî áîëüøîå êîëè÷åñòâî âåêòîðîâ îãðàíè÷åííîé äëèíû, áûëî ðåøåíî îñòàíî-âèòüñÿ íà inline-âàðèàíòå áèáëèîòåêè âåêòîðíûõ îïåðàöèé MASS.Ñëåäóåò òàêæå îòìåòèòü, ÷òî ê îðãàíèçàöèè âåêòîðíîé îáðàáîòêè êîîðäèíàò àòî-ìîâ, õðàíÿùèõñÿ â ñòðóêòóðàõ âèäà {x, y, z}, âîçìîæíû äâà ïîäõîäà: ïåðâûé � ïðåîá-ðàçîâàíèå ñòðóêòóðû, ñîäåðæàùåé êîîðäèíàòû, ò. å. {x, y, z}, â âåêòîð âèäà {x, y, z, 0}(ïîñëåäíèé ýëåìåíò âåêòîðà íå èñïîëüçóåòñÿ) è îïåðèðîâàíèå ïîëó÷åííûìè âåêòîðà-ìè êàê âåêòîðàìè â ãåîìåòðè÷åñêîì ñìûñëå ñëîâà, âòîðîé � ïðåîáðàçîâàíèå íàáîðà èç÷åòûðåõ ñòðóêòóð âèäà {x, y, z} â íàáîð âåêòîðîâ âèäà {x1, x2, x3, x4}, {y1, y2, y3, y4},
{z1, z2, z3, z4}, êàæäûé ýëåìåíò êîòîðûõ ñîäåðæèò îäíó è òó æå êîìïîíåíòó êîîðäè-íàòû âñåõ ÷åòûðåõ èñõîäíûõ ñòðóêòóð. Â ïåðâîì ñëó÷àå ìîæíî âûèãðàòü â ñêîðîñòè



10 Í.À. Àëåìàñîâ, Ý.Ñ. Ôîìèíïðåîáðàçîâàíèÿ ñòðóêòóðû â âåêòîð, òàê êàê äàííûå â ïàìÿòè, ñîäåðæàùåé {x, y, z}, áó-äóò èäòè â òîì æå ïîðÿäêå (ñ ïîïðàâêîé íà âîçìîæíîñòè êîìïèëÿòîðà, êîòîðûé ìîæåòèçìåíèòü ýòîò ïîðÿäîê). Âî âòîðîì ñëó÷àå âûèãðûâàåì â âû÷èñëåíèÿõ, òàê êàê ïîëó÷à-åòñÿ íå òðåõêðàòíîå, à ÷åòûðåõêðàòíîå óñêîðåíèå. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå áûë èñïîëüçîâàíâòîðîé ïîäõîä.Â ïðîöåññå ðàáîòû íàä ðåàëèçàöèåé äëÿ Cell áûë ïðèìåíåí ïîäõîä ñ ïîøàãîâûìóëó÷øåíèåì êîäà, ìèíèìèçèðóþùèé êîëè÷åñòâî íåîáõîäèìûõ èçìåíåíèé â èñõîäíîéïðîãðàììå ìåæäó ýòàïàìè îïòèìèçàöèè. Â ïåðâóþ î÷åðåäü èñõîäíàÿ ïðîãðàììà áûëàïåðåíåñåíà íà Cell áåç èçìåíåíèé, ò. å. �àêòè÷åñêè ïðîãðàììà âûïîëíÿëàñü òîëüêî íàPPE è íå èñïîëüçîâàëà SPE-ÿäðà. Â äàëüíåéøåì ýòà âåðñèÿ ïðîãðàììû èñïîëüçîâàëàñüâ êà÷åñòâå áàçû äëÿ îöåíêè óñêîðåíèÿ �èíàëüíîé ïðîãðàììû. Ñëåäóþùèì ýòàïîì áûëîíàïèñàíèå êîäà äëÿ SPE è ïåðåíîñ íà íèõ âû÷èñëåíèé áëèæíèõ íåâàëåíòíûõ âçàèìî-äåéñòâèé. Ïîñëå ýòîãî â ïðîãðàììó äîáàâëÿëàñü âîçìîæíîñòü âûïîëíåíèÿ âû÷èñëåíèéïàðàëëåëüíî ñ ïåðåäà÷åé äàííûõ, à çàòåì � âåêòîðèçàöèÿ ðàñ÷åòîâ ñ ïîìîùüþ SIMD-èíñòðóêöèé. Ïåðâàÿ ðàáîòàþùàÿ âåðñèÿ ïðîãðàììû áûëà âûïîëíåíà â ðàìêàõ PPE-öåíòðè÷íîé ìîäåëè. Äàëüíåéøèå óëó÷øåíèÿ ñâÿçàíû ñ ïåðåõîäîì íà SPE-öåíòðè÷íóþìîäåëü ðàñïðåäåëåíèÿ çàäà÷ ìåæäó PPE è SPE.2.2. PPE-öåíòðè÷íàÿ ìîäåëüÄëÿ ñîõðàíåíèÿ âíåøíåãî èíòåð�åéñà äîñòóïà ê �óíêöèÿì áèáëèîòåêè MOLKERNïðè ðåàëèçàöèè �óíêöèè dU__dX() ïîä Cell áûëà èñïîëüçîâàíà ìîäåëü óäàëåííîãîâûçîâà ïðîöåäóð, ñîãëàñíî êîòîðîé �óíêöèÿ äîëæíà èìåòü çàãëóøêó íà PPE, à ðå-àëüíûå ðàñ÷åòû ïðîèçâîäèòü íà SPE. Â ýòîì ñëó÷àå ñòðóêòóðà �óíêöèè dU__dX()âèäà put()− calculate() − get() ñîõðàíÿåòñÿ (ðèñ. 2) îäíàêî íàçíà÷åíèå �óíêöèé put(),
calculate() è get() ñòàíîâèòñÿ äðóãèì. Ôóíêöèÿ calculate() ïåðåñòàåò ïðîèçâîäèòü íåïî-

�èñ. 2. Ñõåìà àëãîðèòìà ðàñ÷åòà ýíåðãèè è ñèë, âûïîëíåííîãî â ðàìêàõ PPE-öåíòðè÷íîéìîäåëè



Ý��åêòèâíàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ðàñ÷åòà áëèæíèõ íåâàëåíòíûõ... 11ñðåäñòâåííûå âû÷èñëåíèÿ, âìåñòî ýòîãî îíà çàíèìàåòñÿ äèñïåò÷åðèçàöèåé SPE-ïîòîêîâ.Â çàâèñèìîñòè îò íàëè÷èÿ íå çàíÿòûõ ðàñ÷åòàìè SPE calculate() ïîñûëàåò ñâîáîäíîìóSPE êîìàíäó çàãðóçêè ïàêåòà áëîêîâ äàííûõ, ïîäãîòîâëåííûõ �óíêöèåé put().Ñòðóêòóðà ïðîãðàììû SPE ñõîäíà ñî ñòðóêòóðîé dU__dX() íà PPE: �óíêöèÿ SPE
put() ïðè ïîëó÷åíèè êîìàíäû îò PPE ïðîèçâîäèò çàãðóçêó ïàêåòà; calculate() ðàññ÷èòû-âàåò ñèëû äëÿ áëîêîâ â ïàêåòå; get() ïðîèçâîäèò ïåðåäà÷ó ðàññ÷èòàííûõ ñèë è ýíåðãèèâ îñíîâíóþ ïàìÿòü, äîñòóïíóþ PPE.Íà PPE ïîñëå calculate() âûçûâàåòñÿ �óíêöèÿ get(), êîòîðàÿ îæèäàåò çàâåðøåíèÿðàñ÷åòîâ êàêîãî-ëèáî SPE. Êàê òîëüêî îäèí èç SPE çàêàí÷èâàåò ñâîþ ðàáîòó è ïîñûëàåòPPE êîìàíäó î åå çàâåðøåíèè, get() îñóùåñòâëÿåò ñóììèðîâàíèå ïîëó÷åííûõ îò SPE÷àñòè÷íûõ ñèë è ýíåðãèè.Òàêèì îáðàçîì, äâå èç ïîä�óíêöèé dU__dX() � put() è get() � ïî-ïðåæíåìó âû-ïîëíÿþòñÿ íà PPE, ïðîèçâîäÿ ñîîòâåòñòâåííî ïîäãîòîâêó äàííûõ è ñîõðàíåíèå ðåçóëü-òàòà, òðåòüÿ æå � calculate() � ïðîèçâîäèò íà PPE äèñïåò÷åðèçàöèþ SPE-ïîòîêîâ,ðàçäàâàÿ SPE íîâûå çàäà÷è; à íà SPE ðàññ÷èòûâàåò ýíåðãèè è ñèëû äëÿ âñåõ ïàð âáëîêå äàííûõ. Òàê êàê ðàáîòó ïî ïîäãîòîâêå äàííûõ äëÿ ðàñ÷åòîâ âûïîëíÿåò PPE, àSPE èãðàþò ðîëü âû÷èñëèòåëåé, òàêóþ ìîäåëü îðãàíèçàöèè âû÷èñëåíèé ìîæíî íàçâàòüPPE-öåíòðè÷íîé. �åçóëüòàòû ïåðâè÷íûõ ðåàëèçàöèé äàííîé ìîäåëè è áîëåå äåòàëüíîåïðåäñòàâëåíèå îñîáåííîñòåé åå ðåàëèçàöèè ïðèâåäåíû â [28, 29℄.2.3. SPE-öåíòðè÷íàÿ ìîäåëüSPE-öåíòðè÷íàÿ ìîäåëü ðàñïðåäåëåíèÿ çàäà÷ â îòëè÷èå îò PPE-öåíòðè÷íîé ìîäåëè íåïðåäïîëàãàåò ïîäãîòîâêè äàííûõ íà ñòîðîíå PPE. Â ýòîì ñëó÷àå SPE ñàìîñòîÿòåëüíîîáðàùàþòñÿ â îñíîâíóþ ïàìÿòü çà äàííûìè, íåîáõîäèìûìè äëÿ ðàñ÷åòîâ. Òàêèì îáðà-çîì, ñêîðîñòü ðàñ÷åòîâ íà SPE ïåðåñòàåò çàâèñåòü îò êîëè÷åñòâà è ïðîèçâîäèòåëüíîñòèâíåøíèõ ïîòîêîâ è ìîæåò ìàñøòàáèðîâàòüñÿ íà ëþáîå ÷èñëî ÿäåð SPE. Ýòîò �àêòèãðàåò ñóùåñòâåííóþ ðîëü â ñèòóàöèè, êîãäà ñêîðîñòü îòðàáîòêè äàííûõ ïðåâûøàåòñêîðîñòü èõ çàãðóçêè.Â SPE-öåíòðè÷íîé ìîäåëè �óíêöèÿ put() íà PPE çàíèìàåòñÿ ïîäãîòîâêîé áëîêîâ,ñîäåðæàùèõ íå àòîìû, à òîëüêî óêàçàòåëè íà íèõ. �åàëüíàÿ çàãðóçêà àòîìîâ ïî ïîëó-÷åííûì óêàçàòåëÿì âûïîëíÿåòñÿ íà ñòîðîíå SPE.Ê ñîæàëåíèþ, �óíêöèþ get() ïî ñîõðàíåíèþ ðåçóëüòàòîâ â îñíîâíîé ïàìÿòè íåëüçÿïåðåíåñòè íà SPE, ïîñêîëüêó â ýòîì ñëó÷àå âîçìîæåí êîí�ëèêò ìåæäó íåñêîëüêèìèSPE ïðè çàïèñè äàííûõ â îäíó è òó æå ÿ÷åéêó ïàìÿòè â ñèòóàöèè, êîãäà ðàçíûå SPEðàññ÷èòûâàþò ðàçëè÷íûå ÷àñòè÷íûå ñèëû äëÿ îäíîãî è òîãî æå âûäåëåííîãî àòîìà. Ïî-ýòîìó, êàê è â ïðåäûäóùåé ìîäåëè, ñèëû, ïîëó÷åííûå îò SPE, ñóììèðóåò PPE (ðèñ. 3).Êðîìå òîãî, áûëà èçìåíåíà ñòðóêòóðà SPE-ïðîãðàììû. Ý��åêòèâíîñòü ñõåìû
put()�calculate()�get() íà îáû÷íûõ ïðîöåññîðàõ ñâÿçàíà ñ ðàçäåëåíèåì ïî âðåìåíè îïå-ðàöèé ðàáîòû ñ ïàìÿòüþ è âû÷èñëèòåëüíûõ îïåðàöèé, òàê êàê ýòè ïðîöåññîðû èìåþòêýø-ïàìÿòü. ßäðà SPE êýø-ïàìÿòüþ íå îáëàäàþò, îäíàêî èìåþò íå ìåíåå ý��åêòèâíûåñðåäñòâà ïî èçáàâëåíèþ îò çàäåðæåê, ñâÿçàííûõ ñ äîñòóïîì â ïàìÿòü. Ñ ïîìîùüþ DMA-êîíòðîëëåðà SPE ìîãóò èíèöèèðîâàòü àñèíõðîííûå çàïðîñû, ÷òî ïîçâîëÿåò ïðèíèìàòüèëè ïåðåäàâàòü äàííûå â ëîêàëüíóþ èëè îñíîâíóþ ïàìÿòü ïàðàëëåëüíî ñ âûïîëíåíèåìâû÷èñëåíèé.Òàêèì îáðàçîì, èìåÿ äâà áó�åðà äëÿ ïðèåìà ïàðàìåòðîâ àòîìîâ, ìû èíèöèèðóåì çà-ïðîñû íà ïîëó÷åíèå äàííûõ ñðàçó â îáà áó�åðà. Äîæäàâøèñü ïðèõîäà äàííûõ â ïåðâûé
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�èñ. 3. Ñõåìà àëãîðèòìà SPE-öåíòðè÷íîãî ðàñ÷åòà ýíåðãèè è ñèëáó�åð, íà÷èíàåì ðàñ÷åò äàííûõ, êîòîðûå â íåì íàõîäÿòñÿ. Â ýòî âðåìÿ î÷åðåäíàÿ ïîð-öèÿ äàííûõ, çàïðîøåííàÿ âî âòîðîé áó�åð, ïîñòåïåííî ïîñòóïàåò â ëîêàëüíóþ ïàìÿòüSPE, è êîãäà ðàñ÷åòû ñ ïåðâûì áó�åðîì çàêîí÷àòñÿ, âñÿ èí�îðìàöèÿ, çàïðîøåííàÿ âîâòîðîé áó�åð, óæå áóäåò çàãðóæåíà. Ýòî ïîçâîëèò SPE áåç âñÿêîé çàäåðæêè ïðèñòó-ïèòü ê ðàñ÷åòó äàííûõ, ñîäåðæàùèõñÿ âî âòîðîì áó�åðå. Íî ïåðåä ýòèì, ïîñêîëüêóïåðâûé áó�åð óæå îñâîáîäèëñÿ, ñíîâà ìîæíî èíèöèèðîâàòü çàïðîñ ïîëó÷åíèÿ â íåãîóæå òðåòüåé ïîðöèè äàííûõ. Òàêîé ñïîñîá ðàáîòû ñ îñíîâíîé ïàìÿòüþ ïîçâîëÿåò ñâå-ñòè çàäåðæêè ïðè ïåðåäà÷å äàííûõ ê çàäåðæêå âûïîëíåíèÿ òîëüêî ïåðâîãî çàïðîñà �îñòàëüíûå çàïðîñû âûïîëíÿþòñÿ ïàðàëëåëüíî ñ âû÷èñëåíèÿìè.SPE â äàííîé ìîäåëè âûíóæäåíû çàïðàøèâàòü äàííûå èç îñíîâíîé ïàìÿòè ñàìîñòî-ÿòåëüíî, èìåÿ òîëüêî èõ àäðåñà. Òàê êàê ýòè àäðåñà óêàçûâàþò íà íåïîñëåäîâàòåëüíûåó÷àñòêè ïàìÿòè, íåò íàäîáíîñòè çàïðàøèâàòü çà îäèí ðàç áîëüøîå êîëè÷åñòâî àòîìîâ.Ìû îðãàíèçîâàëè ïîëó÷åíèå äàííûõ ïîðöèÿìè ïî ÷åòûðå àòîìà äëÿ òîãî, ÷òîáû ðàç-ìåñòèòü èõ ïàðàìåòðû â ýëåìåíòàõ âåêòîðîâ � àðãóìåíòàõ SIMD-èíñòðóêöèé. Áûëîîðãàíèçîâàíî òàêæå âûïîëíåíèå çàãðóçêè î÷åðåäíîé ïîðöèè èç ÷åòûðåõ àòîìîâ ïàðàë-ëåëüíî ðàñ÷åòàì ïðåäûäóùåé ïîðöèè.3. �åçóëüòàòû è èõ îáñóæäåíèåÍà ðèñ. 4 â ëîãàðè�ìè÷åñêîì ìàñøòàáå ïðåäñòàâëåíà äèàãðàììà óñêîðåíèÿ èñõîäíîé�óíêöèè â çàâèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâà ïðèìåíÿåìûõ SPE. Äëÿ òåñòîâ áûëè èñïîëüçî-âàíû äâà êîìïëåêñà ìîëåêóë: 1AIE è 1GC1 â âîäíîì îêðóæåíèè  ÷èñëîì àòîìîâ 6024è 124 723; ÷èñëî ïàð àòîìîâ ñîñòàâëÿëî áîëåå 1.15 è 25.0 ìëí ñîîòâåòñòâåííî.Äëÿ PPE-öåíòðè÷íîé ìîäåëè ìàêñèìàëüíîå óñêîðåíèå äîñòèãàåòñÿ ïðè èñïîëüçîâà-íèè âîñüìè SPE è ñîñòàâëÿåò 26 ðàç è 5 ðàç îòíîñèòåëüíî îäíîãî PPE è ïðîöåññîðàAMD Athlon X2, 2.6 ��ö â îäíîïîòî÷íîì ðåæèìå. Äëÿ óâåëè÷åíèÿ ñêîðîñòè çàãðóçêèäàííûõ â áëîêè ìû âîñïîëüçîâàëèñü òåì, ÷òî PPE ïðîöåññîðà PowerXCell 8i ñïîñîáåí



Ý��åêòèâíàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ðàñ÷åòà áëèæíèõ íåâàëåíòíûõ... 13à á

�èñ. 4. Äèàãðàììà çàâèñèìîñòè óñêîðåíèÿ �óíêöèè dU__dX() îò ÷èñëà èñïîëüçóåìûõ SPE:à � îòíîñèòåëüíî îäíîãî PPE, á � îòíîñèòåëüíî îäíîïîòî÷íîé ïðîãðàììû íà ïðîöåññîðå AMDAthlon X2, 2.6 ��öîáðàáàòûâàòü äâà ïîòîêà îäíîâðåìåííî, ò. å. îáëàäàåò àíàëîãîì Hyper Threading. Áûëïðèìåíåí èíòåð�åéñ OpenMP äëÿ èñïîëíåíèÿ put() è get() â äâóõ ïîòîêàõ íà êàæäîìèç äâóõ ïðîöåññîðîâ ñåðâåðà. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ïîäãîòîâêè äàííûõ èñïîëüçîâàëèñü÷åòûðå ïîòîêà PPE. Íî è òàêîé ïðèåì ïðè àêòèâàöèè äîïîëíèòåëüíûõ âîñüìè SPE íåäàë íèêàêîãî âûèãðûøà, ïîçâîëÿÿ SPE âòîðîãî ïðîöåññîðà Cell ïðîñòàèâàòü. Èíûìèñëîâàìè, ïðè èñïîëüçîâàíèè PPE-öåíòðè÷íîé ìîäåëè ïðîáëåìà íèçêîé ìàñøòàáèðóå-ìîñòè çàêëþ÷àåòñÿ â ìàëîé ñêîðîñòè ïîäãîòîâêè äàííûõ äëÿ SPE íà ñòîðîíå PPE.SPE-öåíòðè÷íàÿ ìîäåëü äàåò ñóùåñòâåííî ëó÷øèå ðåçóëüòàòû. Ìàêñèìàëüíîå óñêî-ðåíèå äîñòèãàåòñÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè 16 SPE è ñîñòàâëÿåò 218 ðàç è 43 ðàçà îòíîñèòåëü-íî îäíîãî PPE è ïðîöåññîðà AMD ñîîòâåòñòâåííî. Êðîìå òîãî, â ñëó÷àå ïðèìåíåíèÿìîäåëè ñ �àêòèâíûìè� SPE-ïîòîêàìè íàáëþäàåòñÿ ïðàêòè÷åñêè ëèíåéíîå óñêîðåíèå ñóâåëè÷åíèåì ÷èñëà SPE, çàíÿòûõ â ðàñ÷åòàõ, è òîëüêî ïðè ïåðåõîäå îò çàãðóçêè îäíîãîïðîöåññîðà Cell ê çàãðóçêå äâóõ ïðîöåññîðîâ ïðîèñõîäèò çàìåòíîå óõóäøåíèå ìàñøòà-áèðóåìîñòè. Èç äèàãðàììû ïðîèçâîäèòåëüíîñòè êàæäîãî SPE â çàâèñèìîñòè îò åãî íî-ìåðà è êîëè÷åñòâà àêòèâíûõ SPE (ðèñ. 5) âèäíî, ÷òî ý��åêòèâíîñòü ðàáîòû SPE ïðèóâåëè÷åíèè ÷èñëà îäíîâðåìåííî ðàáîòàþùèõ SPE çàìåòíî ñíèæàåòñÿ � â ïðåäåëàõ 3%äëÿ ÷åòûðåõ SPE îòíîñèòåëüíî äâóõ SPE è äëÿ øåñòè SPE îòíîñèòåëüíî ÷åòûðåõ SPEè äàëåå íà 5�12% äëÿ êàæäîãî ïîñëåäóþùåãî íàáîðà èç 8�16 SPE, ÷òî â öåëîì óìåíü-øàåò ïðîèçâîäèòåëüíîñòü êàæäîãî SPE ïðè ðàáîòå âñåõ 16 SPE äî 60% îòíîñèòåëüíîïðîèçâîäèòåëüíîñòè îäíîãî SPE ïðè èñïîëüçîâàíèè òîëüêî äâóõ SPE. Âåðîÿòíåå âñåãî,ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî êàæäûé SPE â ïðåäñòàâëåííîé ïðîãðàììå èíèöèèðóåò ïî ÷åòûðåçàïðîñà â îñíîâíóþ ïàìÿòü (ïðîèñõîäèò ïðèåì èí�îðìàöèè î ÷åòûðåõ àòîìàõ). Ñî-ãëàñíî õàðàêòåðèñòèêàì ïðîöåññîðíîé øèíû EIB, åñëè âñå äîñòóïíûå SPE èíèöèèðóþòñâîè çàïðîñû îäíîâðåìåííî, òî â òàêîì ñëó÷àå ïàðàëëåëüíî ìîæåò áûòü ïðèíÿòî äîøåñòè íàáîðîâ ïî ÷åòûðå àòîìà (ïðè èñïîëüçîâàíèè äâóõ ïðîöåññîðîâ êàæäûé ïðîöåñ-ñîð èìååò ÷åòûðå êîëüöà EIB, êàæäîå èç êîòîðûõ, â ñâîþ î÷åðåäü, äàåò âîçìîæíîñòü
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�èñ. 5. Äèàãðàììà çàâèñèìîñòè êîëè÷åñòâà ïàð, îáðàáîòàííûõ çà îäíó ñåêóíäó, îò íîìåðàSPE, íà êîòîðîì ïðîèñõîäèëè âû÷èñëåíèÿ ïðè çàïóñêå ïðîãðàììû, ñ èñïîëüçîâàíèåì îò 2 äî16 SPEðàáîòàòü ïàðàëëåëüíî òðåì ïåðåäà÷àì). Èíûìè ñëîâàìè, ïðè òàêîé ñõåìå îðãàíèçàöèèäàííûõ óæå øåñòü SPE çàïîëíÿþò øèíó ñâîèìè çàïðîñàìè, à ïðè àêòèâàöèè áîëüøåãîêîëè÷åñòâà SPE ñíèæàåòñÿ ý��åêòèâíîñòü ðàáîòû êàæäîãî SPE è ïðîãðàììû â öåëîì.Êðîìå òîãî, èç äèàãðàììû íà ðèñ. 5 ñëåäóåò, ÷òî ïðè èñïîëüçîâàíèè îáîèõ âû÷èñëè-òåëüíûõ óçëîâ (àêòèâèðóÿ 16 SPE) ðàçíèöà â ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ìåæäó SPE ðàçíûõïðîöåññîðîâ ñîñòàâëÿåò äî 6% (�ñòóïåíüêà� íà ãðà�èêå 16 SPE). Ýòî, âåðîÿòíî, ñâÿçàíîñ áîëåå âûñîêèìè çàäåðæêàìè ïðè îáðàùåíèè ê ïàìÿòè ÷åðåç ìåæïðîöåññîðíóþ øèíóòåñòîâîãî ñåðâåðà. Òàê êàê ìû íå îáðàùàëè âíèìàíèå íà ðàâíîìåðíîñòü ðàñïðåäåëåíèÿèñõîäíûõ äàííûõ ïî óçëàì ñåðâåðà, òî ýòè äàííûå, î÷åâèäíî, ïîïàëè òîëüêî íà îäèíèç íèõ è, ñëåäîâàòåëüíî, âòîðîìó óçëó íåèçáåæíî ïðèõîäèëîñü îáðàùàòüñÿ ê äàííûì,ðàñïîëîæåííûì íå â ëîêàëüíîé îòíîñèòåëüíî íåãî ïàìÿòè.Â òàáëèöå ïðèâåäåíà èí�îðìàöèÿ äëÿ ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ðåàëèçàöèé ðàçíûõïðîãðàìì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè äëÿ Cell. Ïåðâàÿ ïðîãðàììà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïðî-ñòîå ïðèëîæåíèå, âûïîëíÿþùåå 10 èòåðàöèé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íàä 2048 àòîìà-ìè [11℄. Àëãîðèòì íå èñïîëüçîâàë îïòèìèçàöèé, ñâÿçàííûõ ñ ââåäåíèåì îòñåêàþùåãîäàëüíèå âçàèìîäåéñòâèÿ cutoff -ðàäèóñà, à òàêæå ñïèñêè áëèæàéøèõ ñîñåäåé, êîòî-ðûå ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü êýøèðîâàííûé äîñòóï ê ïàìÿòè. Âû÷èñëåíèÿ ïðîèñõîäèëèñ îäèíàðíîé òî÷íîñòüþ. Íà SPE SIMD-âåêòîðû ñîäåðæàëè ñîîòâåòñòâóþùèå êîìïî-íåíòû ðåàëüíûõ âåêòîðîâ ({x, y, z, 0}, èñïîëüçîâàëèñü òîëüêî òðè êîìïîíåíòû SIMD-âåêòîðà). Äàííàÿ ïðîãðàììà ïðè çàäåéñòâîâàíèè âîñüìè SPE ïîçâîëèëà ïîëó÷èòü 26-êðàòíîå óñêîðåíèå îòíîñèòåëüíî îäíîãî PPE è ïÿòèêðàòíîå îòíîñèòåëüíî ïðîöåññîðàAMD Opteron.Ïðîãðàììà GROMACS âûïîëíÿëà ðàñ÷åòû ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áåëêà villinheadpiee â âîäíîì îêðóæåíèè â òå÷åíèå 5000 âðåìåííûõ øàãîâ [9℄; ðàçìåð êîìïëåêñàñîñòàâèë ïðèìåðíî 10 000 àòîìîâ. Ïðîãðàììà áûëà îïòèìèçèðîâàíà â ÷àñòè, îòâåòñòâåí-íîé çà ðàñ÷åò íåâàëåíòíûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó ìîëåêóëàìè âîäû. Âû÷èñëèòåëüíîåÿäðî GROMACS äëÿ Cell èñïîëüçîâàëî è cutoff -ðàäèóñ, è ñïèñîê ñîñåäíèõ àòîìîâ, èòðåòèé çàêîí Íüþòîíà, ïîçâîëÿþùèé ñóììèðîâàòü ÷àñòè÷íûå ñèëû ñðàçó äëÿ äâóõ ïàð-íûõ àòîìîâ, âäâîå óìåíüøàÿ âðåìÿ âûïîëíåíèÿ ðàñ÷åòà. Êàê è â ïåðâîé ïðîãðàììå,SIMD-âåêòîðû ñîñòàâëÿëèñü èç êîìïîíåíò ðåàëüíûõ âåêòîðîâ ({x, y, z, 0}, ïîñëåäíÿÿ



Ý��åêòèâíàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ðàñ÷åòà áëèæíèõ íåâàëåíòíûõ... 15Ñðàâíåíèå ðåàëèçàöèé ïðîãðàìì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè äëÿ ïðîöåññîðà CellÓñêîðåíèå (16 SPE) îòíîñèòåëüíîÏðîãðàììà Óñêîðåíèå (16 SPE) òðàäèöèîííîãî ïðîöåññîðà Õàðàêòåðèñòèêèîòíîñèòåëüíî PPE Îäíîïîòî÷íàÿ Ìíîãîïîòî÷íàÿ òðàäèöèîííîãîâåðñèÿ âåðñèÿ ïðîöåññîðàÏðîñòîå 28×(8 SPE) 5×(8 SPE) � AMD Opteron,ÌÄ-ÿäðî 2.2 ��öGROMACS � 15.5×(8 SPE) � Intel Xeon,3.4 ��öCHARMM27 35×(8 SPE) 19×(8 SPE) � AMD Opteron,2.2 ��öNAMD 61× 25.8 � Intel Xeon,3.0 ��öSPaSM � 6.2× � ÄâóõúÿäåðíûéAMD Opteron,1.8 ��öeHiNS 214× � 70×
ÄâóõúÿäåðíûéIntel, 2.4 ��öMOLKERN 218× 43× 21×
AMD Athlon X2,2.6 ��öêîìïîíåíòà íå èñïîëüçîâàëàñü). Ñ ïîìîùüþ âñåõ âîçìîæíûõ îïòèìèçàöèé ïðîãðàììàíà Cell, çàäåéñòâóÿ âîñåìü SPE, äàëà óñêîðåíèå â 15.5 ðàç îòíîñèòåëüíî Intel Xeon.Òðåòüÿ ïðîãðàììà ðåàëèçîâûâàëà ñèëîâîå ïîëå CHARMM27 äëÿ Cell [12℄. Äëÿ òåñòàïðîèçâîäèòåëüíîñòè âûïîëíÿëèñü 50 èòåðàöèé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íàä êîìïëåê-ñîì èç òðàíñìåìáðàííîãî áåëêà Gramiidin A, âñòðîåííîãî â DMPC-ëèïèäíûé äâîéíîéñëîé ñ âîäîé. Âåñü êîìïëåêñ ñîñòîÿë èç 29 000 àòîìîâ. Ïðîãðàììà âûïîëíÿëà ðàñ÷åòûïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà è ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ âçàèìîäåéñòâèé íà SPE. Â âû÷èñ-ëåíèÿõ íà SPE èñïîëüçîâàëàñü îäèíàðíàÿ òî÷íîñòü, íà PPE � äâîéíàÿ òî÷íîñòü. Àëãî-ðèòì ïðèìåíÿë îïòèìèçàöèþ ñ cutoff -ðàäèóñîì. Ìàêñèìàëüíî äîñòèãíóòîå óñêîðåíèåðàñ÷åòîâ ïðè èñïîëüçîâàíèè âîñüìè SPE îòíîñèòåëüíî îäíîãî PPE ñîñòàâèëî 35 ðàç, àîòíîñèòåëüíî ïîñëåäîâàòåëüíîé âåðñèè ïðîãðàììû íà AMD Opteron � 19 ðàç.Ïðîãðàììà NAMD ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ áîëüøèõ áèîìîëåêóëÿðíûõñèñòåì. Âåðñèÿ NAMD äëÿ Cell îòëè÷àåòñÿ îò èñõîäíîé ðÿäîì óïðîùåíèé [13℄, â ÷èñëåêîòîðûõ � îòñóòñòâèå ñïèñêà ñîñåäíèõ àòîìîâ, à òàêæå ðàñ÷åòû òîëüêî íåâàëåíòíûõâçàèìîäåéñòâèé (ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà è ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ âçàèìîäåéñòâèéìåòîäîì PME). Èñïîëüçîâàëàñü êàê îäèíàðíàÿ, òàê è äâîéíàÿ òî÷íîñòü âû÷èñëåíèé.Óñêîðåíèå ïðîãðàììû äîñòèãëî 61 ðàç îòíîñèòåëüíî îäíîãî PPE è 25.8 ðàç îòíîñèòåëüíîïîñëåäîâàòåëüíîé âåðñèè íà Intel Xeon.Ïðîãðàììà SPaSM âûïîëíÿëà ðàñ÷åòû ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà äëÿ èññëå-äîâàíèÿ íåñòàáèëüíîñòè æèäêîñòåé è áûëà ðåàëèçîâàíà äëÿ ñóïåðêîìïüþòåðà Road-Runner [14℄. Â êàæäîì âû÷èñëèòåëüíîì óçëå êëàñòåðà ìåæàòîìíûå âçàèìîäåéñòâèÿðàññ÷èòûâàëèñü íà ÷åòûðåõ ïðîöåññîðàõ PowerXCell 8i, â òî âðåìÿ êàê äâà äâóõúÿäåð-íûõ AMD Opteron ïðèìåíÿëèñü äëÿ ìåæóçëîâûõ êîììóíèêàöèé. Âû÷èñëåíèÿ ïðîèçâî-äèëèñü íàä ÷èñëàìè ñ äâîéíîé òî÷íîñòüþ. Àëãîðèòì èñïîëüçîâàë cutoff -ðàäèóñ, ñïèñêèñîñåäíèõ àòîìîâ (íåÿâíûå), òðåòèé çàêîí Íüþòîíà. SPaSM íà Cell ïîëó÷èëà óñêîðåíèåâ 6.2 ðàçà îòíîñèòåëüíî ïîñëåäîâàòåëüíîãî êîäà íà AMD Opteron.



16 Í.À. Àëåìàñîâ, Ý.Ñ. ÔîìèíÎäíàêî íàèáîëåå áëèçêîé ïî ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ê ðåçóëüòàòàì íàñòîÿøåé ðàáîòûÿâëÿåòñÿ ïðîãðàììà eHiTS. Íåáîëüøàÿ åå ÷àñòü, ðåàëèçîâàííàÿ äëÿ Cell [15℄, âûïîë-íÿëà ðàñ÷åòû 6�12 ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà. Â ýòîé ðåàëèçàöèè íå èñïîëüçîâàëñÿðàäèóñ îòñå÷åíèÿ äàëüíèõ âçàèìîäåéñòâèé. Ôèíàëüíîå óñêîðåíèå ñîñòàâèëî 214 ðàç îò-íîñèòåëüíî îäíîãî PPE è îêîëî 70 ðàç îòíîñèòåëüíî äâóõúÿäåðíîãî ïðîöåññîðà IntelXeon. Äàííàÿ ïðîãðàììà ðåàëèçîâûâàëà áîëåå ïðîñòîé âèä ðàñ÷åòîâ, ÷åì â MOLKERN,÷òî, âåðîÿòíî, è ïîçâîëèëî ïîëó÷èòü ïðåäñòàâëåííûå ðåçóëüòàòû.Òàêèì îáðàçîì, ðàñ÷åò áëèæíèõ âçàèìîäåéñòâèé áûë ïåðåíåñåí íà ïðîöåññîð Cell.Îñíîâíàÿ ÷àñòü ïðîãðàììû âûïîëíÿëàñü íà PPE, óïðàâëÿÿ ïîòîêàìè SPE è ñîõðàíÿÿïîëó÷åííûå îò íèõ ðåçóëüòàòû, â òî âðåìÿ êàê SPE âûïîëíÿëè âñå ãëàâíûå âû÷èñëå-íèÿ, ñâÿçàííûå ñ ðàñ÷åòîì ñèë è ýíåðãèè êîìïëåêñà ìîëåêóë. Áûëè ðåàëèçîâàíû äâåìîäåëè îðãàíèçàöèè âû÷èñëåíèé: PPE-öåíòðè÷íàÿ è SPE-öåíòðè÷íàÿ. Íàèáîëåå ý�-�åêòèâíîé îêàçàëàñü âòîðàÿ, òàê êàê â íåé SPE-ïîòîêè íå çàâèñåëè îò ñêîðîñòè ðàáî-òû PPE-ïîòîêîâ, êîòîðûå â PPE-öåíòðè÷íîé ìîäåëè, êðîìå ñîõðàíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ,òàêæå áûëè çàíÿòû ïîäãîòîâêîé èñõîäíûõ äàííûõ. SPE-öåíòðè÷íàÿ ìîäåëü ïîêàçà-ëà ïðàêòè÷åñêè ëèíåéíóþ ìàñøòàáèðóåìîñòü â çàâèñèìîñòè îò ÷èñëà çàäåéñòâîâàííûõSPE, ÷òî óêàçûâàåò íà âûñîêóþ îïòèìèçàöèþ ïàðàëëåëüíîé ðåàëèçàöèè. Ïðè èñïîëü-çîâàíèè äâóõ ïðîöåññîðîâ Cell ìàñøòàáèðóåìîñòü óõóäøàåòñÿ, ÷òî, âèäèìî, ñâÿçàíîñ îñîáåííîñòÿìè àëãîðèòìà äîñòóïà ê ïàìÿòè, à òàêæå ñ NUMA-îðãàíèçàöèåé îïåðà-òèâíîé ïàìÿòè òåñòîâîãî ñåðâåðà. Â ðåçóëüòàòå ïåðåíîñà âû÷èñëåíèé �óíêöèè ðàñ÷åòàáëèæíèõ íåâàëåíòíûõ âçàèìîäåéñòâèé íà ïðîöåññîð Cell áûëî äîñòèãíóòî 43-êðàòíîåóñêîðåíèå âû÷èñëåíèé îòíîñèòåëüíî ñèñòåìû íà áàçå ïðîöåññîðà AMD Athlon X2 è 218-êðàòíîå � îòíîñèòåëüíî ïðîãðàììû, çàïóùåííîé íà îäíîì ÿäðå PPE.Àâòîðû áëàãîäàðÿò êîìïàíèþ T-platforms (http://www.t-platforms.ru) çà ïîääåðæêóäàííîé ðàáîòû è ïðåäîñòàâëåíèå äîñòóïà ê ñåðâåðó PeakCell S.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû[1℄ Alder B.J., Wainwright T.E. Phase transition for a hard sphere system // J. Chem. Phys.1957. Vol. 27. P. 1208�1209.[2℄ Gibson J.B., Goland A.N., Milgram M., Vineyard G.H. Dynamis of radiationdamage // Phys. Rev. 1960. Vol. 120. P. 1229�1253.[3℄ Zhou R., Berne B.J. Can a ontinuum solvent model reprodue the free energy landsape of
α β-hairpin folding in water? // Pro. Natl. Aad. Si. 2002. Vol. 99, No. 20. P. 12777�12782.[4℄ Nymeyer H., Garia A.E. Simulation of the folding equilibrium of α-helial peptides: Aomparison of the generalized Born approximation with expliit solvent // Ibid. 2003. Vol. 100,No. 24. P. 13934�13939.[5℄ Freddolino P.L., Arkhipov A.S., Larson S.B. et al. Moleular dynamis simulationsof the omplete satellite tobao mosai virus // Struture. 2006. Vol. 14. P. 437�449.[6℄ Rester U. From virtuality to reality � virtual sreening in lead disovery and leadoptimization: A mediinal hemistry perspetive // Curr. Opin. Drug Disov. Devel. 2008.Vol. 11, No. 4. P. 559-�568.[7℄ Taufer M., Crowley M., Prie D. et al. Study of a highly aurate and fast protein-ligand doking algorithm based upon moleular dynamis // Pro. of the 3rd IEEE Intern.
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