Skaiciavimy galimybés naudojant 0.3 PFlops naSumo ,,VU HPC* Saulétekis superkompiuteri

Calculation capabilities using the 0.3 PFlops performance “VU HPC” Saulétekis
supercomputer
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Naujoms mokslo Sakoms tokioms kaip kvantiné
biologija[1] ar kvantiniai kompiuteriai[2] reikalinga ypaé
nasi kompiuteriné jranga su ypac naSiais skaiiavimo
algoritmais. Kvantiné biologijoje yra naudojami
skaiciuojamosios kvantinés chemijos ir fizikos metodika,
todél reikalingi galingi paraleliniai  kompiuteriniai
pajégumai. Amadalo désnis sudaro prielaidas nuspéti su
kokio dydzio superkompiuteriais jmanoma greifiau
spresti  uzdavinius ir kada nebegalima tikétis
pagreitéjimo. Be Amdalo désnio ribojimo yra papildomi
ribojantys veiksniai. Sie ribojai yra dél kompiuterinio
tinklo pralaidumo ir vélinimo, operatyvinés atminties
dydzio ir vélinimo, procesy konkurencijos dél
skai¢iavimo resursy ir t.t. Kiti naSumo ribojimai yra
paciame programos kode, kuris turi biti tinkamai
iSlygiagretintas. O Amdalo désnis apibrézia tik santykio
tarp nuoseklaus ir lygiagretaus programinio kodo daliy
itaka. Ivertinti realias superkompiuterio galimybes
galima atliekant bandomuosius skaiciavimus. Tipinis
superkompiuteriy architektiiros kokybés matas yra
aukS§to nasumo Linpack (HPLinpack) testas, kuris
naudojamas  jvertinti  pasaulio 500 naSiausius
superkompiuterius (www.top500.0rg). Visgi,
specifiniams parametrams jvertini biitini kiti standartiniai
paketai: kvantinés chemijos NwChem paketas yra ypac
stipriai pritaikytas superkompiuteriams, o kvantinio
kompiuterio simuliatorius QUEST pasizymi operatyvios
atminties poreikiu. Tokie testai gana objektyviai atspindi
superkompiuteriy galimybes fizikiniams
medziagotyrimiams uzdaviniams spresti.

Siame darbe buvo atlikta eilé tyrimy su HPLinpack,
molekuliy dinamika su NwChem, ir QuEST paketais.
Gautas superkompiuterio nasumas 0.237052 PFlops, 0
tai sudaro 80% heteregeninio superkompiuterio jrangos
pikinio suminio nasumo (1 pav.). Naudojant NwChem
Car-Parinelllo molekuliy dinamika pagal [3] literatiiros
duomenis 89 wvalandy skai¢iavimus Vvieno mazgo
uzdavinys buvo iSsprendé per 2.5 valandas su 96
skai¢iavimo mazgais. Tuo tarpu kvantinis kompiuterio
simuliatorius QuEST su 128 skai¢iavimo mazgais (2
pav.) susimuliavmo 40 kvantiniy kubity.

Atlikti skai¢iavimai parodé, kad atnaujintas ,,VU
HPC* Saulétekis superkompiuteris yra priklausomai nuo
konkrecios uzduoties nuo 10 iki 35 karty naSesnis uz iki
Siol buvusj. Tai leidZia spresti mokslines problemas,
kurios dar prie$ metus buvo visi§kai nerealios.
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