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Un nou tipus de supercomputadors distribuits
basats en processadors Cell i GPU Nvidia

La recent introduccié d’acceleradors de processadors (AP) de baix cost, com ara
el processador Cell d'IBM (www.ibm.com/cell) i les unitats de processament
d’imatges (GPU) de Nvidia (www.nvidia.com/cuda), representen una innovacié
tecnologica important per a les ciéncies computacionals. Els actuals AP poden

proporcionar una ordre de magnitud superior d’operacions de coma flotant per

segon (flop/s) que els processadors estandards, en linies generals un creixement

a 10 anys segons la llei de Moore. Juntament amb les solucions distribuides i de

computacio Grid, aquests dispositius poden ser usats per convertir-se en una no-

va forma de supercomputacio com als projectes ps3grid.net i gpugrid.net, en el

quals s’usen simulacions moleculars (accelerades) per simular centenars de com-

plexes de lligand-proteina amb especificitat molecular completa, un requisit cru-

cial en els processos in silico en el disseny de nous farmacs.

Historicament, el rendiment del mi-
. croprocessador havia millorat fona-
mentalment a través de 'augment de la
velocitat de rellotge gracies al desenvo-
lupament de processos de fabricacié ca-
davegada millors. En els darrers anys, ha
augmentat la dificultat per mantenir I'in-
crement de les velocitats de rellotge a cau-
sa de limits fonamentals intrinsecs a la
tecnologia dels processos de fabricacio |
el consum eléctric. També el rendiment
s'ha vist limitat per I'increment del cost
relatiu d'accedir a la memoria principal,
la velocitat de la qual ha crescut a un ni-
vell inferior al de les CPU. Malgrat aixo, la
llei de Moore, I'observacié empirica se-
gons la qual la densitat dels transistors
en un circuit integrat es dobla cada 18-24
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mesos, ha continuat complint-se. Els fa-
bricants s'han vist forcats a reconsiderar
el seu disseny de “nucli Gnic rapid” i han
usat un gran nombre de transistors per
construir CPU que contenen maltiples uni-
tats de processament independents. Tot
i aix0, una gran part dels transistors de
les CPU modernes continuen adrecats a
proporcionar una memaria cau molt rapi-
da que s'usa per evitar el cost de comu-
nicacid al sistema de memoria principal,
mes gran pero també més lent.
Recentment, alguns fabricants de ma-
quinari han introduit un tercer tipus de dis-
positius, gue anomenem acceleradors de
processador (AP). Aquests AP tenen ar-
quitectures diverses pero comparteixen el
mateix objectiu de teniren un dnic paquet
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moltes, comparativament simples, unitats
de processament. Aquestes unitats acos-
tumen a estar optimitzades per tenir un
rendiment en aritmética de coma flotant
més elevat que les CPU convencionals (ve-
geu figura 1a) a costa de ser capaces d’exe-
cutar eficientment programes de ramifi-
cacio, per exemple de maquinari de con-
trol reduit (vegeu figura 1). Actualment, ca-
da fabricant esta desenvolupant inde-
pendentment les seves solucions, amb el
processador Cell de Sony-Toshiba-1BM (ST1)
(vegeu figura 1b) i les unitats de proces-
sament de grafics (GPU) de Nvidia (vegeu
figura 1c) que ja han estat adoptades per
una amplia base d’usuaris. Els dispositius
Cell i GPU sén capacgos d'aconseguir una
ordre de magnitud més en operacions de
coma flotant per segon (flops) que els pro-
cessadors convencionals a un preu simi-
lar i, per a algunes aplicacions numéri-
ques intensives, prometen una millora de
rendiment de quasi 100 vegades. A més,
com aquests dispositius estan dissenyats
per al mercat massiu, sén substancial-
ment més econdmics que el maquinari de
proposit especific.

Ala fide 2006, vam desenvolupar el
primer codi de dinamica molecular per a
simulacions biomoleculars que corria efi-
cientment en el processador Cell (1). Aquest
codi va ser capac de proporcionar al vol-
tant de 30 Gflops en un test amb un sis-
tema molecular real, un nombre més alt
gue el que és possible amb CPU estan-
dards. L'acceleracié mitjana va ser apro-
ximadament de 16. De tota manera hi ha-
via molt poques magquines amb proces-
sadors Cell disponibles. Fins que va arri-
bar la nova Playstation3 el novembre del
2006. Va ser aleshores una opcid natural
el fet d’intentar usar BOINC (http://boinc. ber-
keley.edu) per distribuir i executar aquest
codi en les consoles disponibles arreu del
mon. | ho vam fer, modificant la manera
com BOINC solia treballar i habilitant un
cami facil perinstal-lar Linux a la PS3 usant
una memaoria USB. Més recentment, hem
desenvolupat un codi MD per a les unitats
de processament grafic de Nvidia que dis-
tribuim a gpugrid.net.
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Figura 1. Diferent disseny d'arquitectura de CPU, processador Cell i GPU, on I'Gltim ofereix el major pic de poténcia computacional.

També estavem utilitzant grids com-
putacionals d'una manera lleugerament
diferent al gue és més habitual, ja que
usem acceleradors de processador. Els
grids computacionals permeten als cien-
tifics distribuir simulacions a un conjunt
de maquines per tal de beneficiar-se de
la seva poténcia agregada. Inevitablement,
fer un ds eficient d’un conjunt de maqui-
nes no dedicades presenta nous reptes.
Donat que és probable que aguestes ma-
quines no estiguin dedicades al calcul du-
rant I"horari laboral, el conjunt de maqui-
nes disponible ha de ser tractat com a
transitori: el propietari d’'un PC pot deci-
dir aturar-lo en qualsevol moment, per
exemple. Quan la computacio distribuida
es combina amb maguinari equipat amb
AP un dnic node de calcul és suficient-
ment potent (equivalent a desenes de
CPU) per simular trajectaries de dinami-
ques molecular d'una Ilargada raonable
en un dia per a un sistema molecular de
I'ordre de 50.000 atoms. El nostre (s de
grids computacionals és, per tant, equi-
valent al que un gran supercomputador
ens permetria, realitzant simulacions de
dinamiques molecular de gran escala usant
milers de trajectdries per dia. Aixo es di-
ferencia substancialment dels projectes
BOINC previs que normalment programen
molts (milers) de petits treballs en el grid.

La infraestructura distribuida ha de
tenir en compte aixo i ser capac de corre-
gir la pérdua de resultats produida per
una simulacié incompleta. Solucions de
computacio distribuida, com ara el pro-
gramari marc Berkeley Open Infrastructu-
re for Network Computing (BOINC), han
aconseguit al llarg dels anys la madure-
sa i estabilitat requerides per a aquests
tipus d’aplicacions. Per exemple, en els
projectes ps3grid.neti gpugrid.net, un ser-
vidor BOINC produeix centenars de cal-
culs al dia amb molt poca intervencié hu-

mana i amb una elevada fiabilitat en una
rang divers de maquinari, incloent PlayS-
tation3 i GPU Nvidia en PC repartides per
tot el mén. De manera similar, un grid dis-
tribuit dedicat “in-house” de targetes gra-
fiques Nvidia, que ja son usades als PC
més moderns, podrien aconseguir un ren-
diment (taxa de transferéncia) només pos-
sible usant els majors recursos de super-
computacio, perd a una fraccio del cost.

El primer experiment numéric de
ps3grid.net que va usar dinamiques mo-
leculars dirigides per calcular 'energia
lliure de la translocacio d'un i6 de potas-
siatravés d’'un porus transmembrana (3)

BOINC produeix centenars
de calculs al dia en PS3 i
GPU (en PC de tot el mon)

proporciona un benchmark senzill de ['im-
pacte de la computacio distribuida usant
acceleradaors de processador. ps3grid.net
usa un codi MD que esta optimitzat peral
processador Cell (2) i executa una tnica
simulacio MD per client. Les trajectdries
produides per aguest conjunt de simula-
cions estan subjectes a analisi estadistic
per recuperar el perfil d'energia lliure de
la translocacid de I'ié. La primera prova
del protocol computacional va ser realit-
zada usant maquinari estandard de su-
percomputacié amb unes quantes itera-
cions d'unes 50 execucions, cadascuna
va durar mig dia en 32 processadors, amb
un total de 19.000 hores de CPU i al vol-
tant de 40 ns de temps de simulacié (3).
Un conjunt ampli d’experiments numeé-
rics, executats a ps3grid.net, va produir
5.000 trajectories, 4 microsegons de temps
simulat, emprant 200 anys de temps de

CPU amb una resposta diaria de 100 ns i
5 GB de dades. Aquest experiment nume-
ric va produir un nombre de pullings que
és com a minim una ordre de magnitud
més propera als experiments de pulling
d’una sola molécula realitzats usant pin-
ces optigues.

Durant el passat mes de setembre,
ps3grid i gpugrid han proporcionat apro-
ximadament 10 Teraflop/s de poténcia
computacional sostinguda les 24 hores
del dia. Esperem utilitzar aquesta infra-
estructura per a experiments moleculars
innovadors i recerca biomedica, m
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Aquest article resum els resultats apareguts en un
parell de publicacions recents publicades per
G. Giupponi, M. Harvey i ]. Freixa-Villa. També agra-
eixo a la companyia Acellera Ltd el suport técnic
i de maquinari.
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