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il Obsah .

» GPGPU

srovhani s CPU

» Spoustime aplikace na GPU

= pmemd (MD simulace - chitinové vlakno)
= alphafold (predikce 3D struktury z primarni sekvence)




GPGPU

General-purpose computing on graphics processing units

Nvidia Tesla P100




Ml CPU vs GPU

https://docs.nvidia.com/cuda/cuda-c-programming-guide/index.html
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GPU obsahuje velké mnozstvi GPU vypocetnich jader, které jsou organizované do skupin
(SM, streaming processors). GPU vykonava vypocetni operace nad skupinou dat, jedna
se tedy o vektorové zpracovani dat.

Priklad: Nvidia RTX 3070

5,888 CUDA cores
* 46 Streaming Multiprocessors

Demonstracni video:
https://www.youtube.com/watch?v=-P28LKWTzr|

IR PEakticky (vod do superpotitani 5 1okce B




Pouziti GPU

Paralelizace uloh vyuzivajicich k béhu GPU vyzaduje netrivialni Upravy v algoritmech a
pouziti specialnich vyvojovych prostredi.

Zptlisob programovani:
* Nvidia CUDA
* OpenCL (Nvidia, AMD, apod.)
* nebo vyuziti optimalizovanych knihoven
e CcuBLAS, cuFFT, apod.




l Monitoring GPU uloh (I\_

* V davkovych systémech jsou uUloze dostupné pouze pridélené GPU (ovliviiuje proménna
CUDA _VISIBLE_DEVICES, kterou nastavuje davkovy systém).

e Béh uloh na GPU je mozné monitorovat pomoci nastroje nvidia-smi.

[kulhanek@wolf30 main]$ nvidia-smi
Mon Mar 1 20:37:41 2021

e ittt et +
| NVIDIA-SMI 460.32.03 Driver Version: 460.32.03 CUDA Version: 11.2 |
e o e +
| GPU Name Persistence-M| Bus-Id Disp.A | Volatile Uncorr. ECC |
| Fan Temp Perf Pwr:Usage/Cap] Memory-Usage | GPU-Util Compute M. |
| | | MIG M. |
| + + |
| 0 GeForce RTX 3070 Off | 00000000:01:00.0 Off | N/A |
| 0% 48C P8 15W / 240W | 257MiB / 7982MiB | 0% Default |
| | | N/A |
e e o +
| 1 GeForce RTX 3070 Off | 00000000:C1:00.0 Off | N/A |
| 0% 42C P8 W/ 240W | 2MiB / 7982MiB | 0% Default |
| | | N/A |
e e o +
et i et i b TP e e +
| Processes: |
|  GPU GI CI PID Type Process name GPU Memory |
| ID ID Usage

| |
| 0 N/A N/A 9252 C pmemd. cuda 255MiB |
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l pmemd.cuda _

e pmemd je program urcen pro molekulovou dynamiku. Podrobnéjsi informace Ize nalézt
zde: http://ambermd.org
e Skript pro béh aplikace na GPU:

#'!'/bin/bash

# aktivovat pmemd pro GPU
module add pmemd-cuda:18.1

# spusteni aplikace
pmemd.cuda -O -i prod.in -p 6000.parm7 \
-c 6000.rst7




Cviceni 1

Vstupni data jsou na klastru WOLF v adresari:
/home/kulhanek/Documents/C2115/data/chitin

1. Urcete vykon pmemd na 1 GPU v ns za den a srovnejte s nejvykonnéjSim béhem
pmemd na CPU (cviceni L14.C1).

2. Ulohu spustte na 1 GPU v samostatném adresafi v prostfedi Infinity, pozadujte cely uzel
(place=excl) a pouzivejte stejny vypocetni uzel (vnode=wolf33).

3. Beéh ulohy na vypocetnim uzlu monitorujte nastrojem nvidia-smi.

Zadani ulohy do davkového systému:

S psubmit default run.sh ngpus=1 place=excl vnode=wolf33
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https://doi.org/10.1038/s41586-021-03819-2
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lSpu§tén|' ulohy _

* alphafold vyZzaduje CPU i GPU
 MSA bézi na CPU
» predikce struktury vyuziva GPU (pouze jedno GPU)

* optimalizace geometrie vyuzivd CPU/GPU

e podrobnosti: module help alphafold

#'!'/usr/bin/env infinity-env

# aktivovat alphafold
module add alphafold

# spusteni predikce pro input.fasta
alphafold -f input.fasta




Cviceni 2

Vstupni data jsou na klastru WOLF v adresari:
/home/kulhanek/Documents/C2115/data/chitin

1. Provedte predikci 3D struktury z primarni sekvence aminokyselin pomoci programu
Alphafold. Ulohu zadavejte na klastr WOLF.

2. Beéh ulohy na vypocetnim uzlu monitorujte nastrojem nvidia-smi.

Zadani ulohy do davkového systému:

S psubmit default alphafold.sh ncpus=8 ngpus=1 mem=40gb
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