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Дан обзор аппаратных средств компьютерных систем с точки зрения 
эффективности их применения для высокопроизводительных расчетов, в первую 
очередь для задач вычислительной химии (квантовой химии, молекулярной механики 
и молекулярной динамики). Проведен анализ современного состояния и перспектив 
архитектур пр цессоров, в т.ч. векторных, универсальных микропроцессоров (МП), и 
специализированных (например, Sony/IBM Cell и MD-GRAPE). 

о  

ше, чем у Link906.  

Нерешенная проблема токов утечки, препятствующая экспоненциальному росту 
тактовой частоты изготовляемых по КМОП-технологии МП в соответствии с законом 
Мура, требует применения новых  технологий (более совершенные изоляторы; 
литография в мягком рентгеновском диапазоне; трехзатворные транзисторы; 
транзисторы на основе антимонида индия, а в более отдаленной перспективе – 
нанотехнологии). В архитектурном плане перспективны многоядерные и 
многонитевые МП. 

Проведенный в работе анализ показывает, что в ближайшие 5 лет наиболее 
вероятной массовой  платформой высокопроизводительных расчетов в 
вычислительной химии останутся Beowulf-кластеры. Их производительность 
определяется в первую очередь производительностью МП, применяемых в узлах, и 
характеристиками межсоединения узлов. 

Базовыми параметрами  последнего являются пропускная способность (ПС) и 
задержка (время посылки сообщений нулевой длины). Последняя является 
лимитирующим фактором производительности распараллеленных приложений, 
процессы которых часто обмениваются короткими сообщениями. Как известно, к 
таким приложениям относятся типовые программы молекулярной динамики [1]. 

В работе исследовано влияние вышеуказанных базовых параметров межсоединения 
на распараллеливание  квантовохимических программ, использующих средства 
распараллеливания, работающие в кластерах поверх TCP/IP. Это – Gaussian-03 
(применяются средства Linda) [2] и Gamess-US (используется DDI) [3]. Производилась 
трассировка обменов сообщениями  и измерялись достигаемые уровни 
производительности по данным программам с использованием прямых методов SCF, 
DFT/B3LYP, MP2 и СIS. В измерениях использован 12-процессорный 6-узловой 
кластер Gigabit Ethernet c МП Opteron 240/242. Применялась трассировка портов 
Ethernet, а для уровня TCP – средства tcpdump. В качестве тестовых были 
использованы две молекулы: тринитротриаминобензола (ТАTB) в базисе 6-31G** (300 
базисных функций) из test178 для Gaussian-03 (расчеты с отключенным учетом 
симметрии) и валиномицин в базисе 3-21G (882 базисных функции) из test397 для 
Gaussian-03 (расчеты c отключенным режимом быстрых мультиполей). 

В общем случае влияние межсоединения зависит от используемого метода расчета, 
использованной программы (алгоритма распараллеливания), размера рассчитываемой 
молекулы и базиса, числа процессоров (узлов) кластера и ряда других факторов. 
Некоторые исследователи полагали, что лимитирующей характеристикой 
межсоединения на типичных задачах неэмпирической квантовой химии также 
является задержка. Действительно, для некоторых режимов расчета, например, 
MP2/TATB при 12 процессорах, для Gaussian-03 характерны обмены короткими 
сообщениями (Link906). Аналогичная ситуация имеет место в расчете первых 
производных двухэлектронных интегралов (Link703). Однако мы нашли, что в этих 
условиях влиянием межсоединения вообще можно пренебречь, а при включении 
расчета свойств с матрицей плотности, скорректированной по МР2 (Link1002), 
характерны обмены длинными сообщениями (т.е. влияет ПС). Правда, при этом доля 
времени расчета по Link1002 гораздо мень

В то же время метод SCF (Link502) на этой молекуле характеризуется заметным 
влиянием ПС.  ПС Gigabit Ethernet в данном случае выглядит адекватной требованиям; 
увеличение ПС на порядок (до 10 Гбит/с), вероятно, может дать выигрыш до 15% по 
общему времени расчета.  При росте размера молекулы при фиксированном числе 
процессоров (переход к молекуле валиномицина) существенно возрастает средний 
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интервал времени между обменом большими сообщениями при некотором 
возрастании средней величины передаваемых данных (при обменах большими 
сообщениями . При у еньшении числа задействованных узлов/процессоров кластера 
существенно возрастает средний интервал времени между обменами большими 
сообщениями, а также уменьшается типичный объем передаваемых данных. При 4 
процессорах влиянием межсоединения уже можно 

) м

пренебречь. 
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вней ускорения, особенно 
пр ess/DDI.  

 

MP2=FullDirect/6-31G** nosymm De ; CIS=Direct/6-31G(2d,p) nosymm 
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В определенном смысле похожая ситуация имеет место в расчете по Gaussian-03 
методом CIS (Link914): при 12 процессорах влияют передачи больших сообщений, и 
можно предположить, что при увеличении ПС на порядок сокращение общего времени 
расчета может составить до 10%. Естественно, влияние ПС должно быть более 
существенным для больших кластеров. Полученные результаты позволяют 
предположить, что в общем случае утверждение о важности задержек межсоединения 
в типовых квантовохимических расчетах является некорректным; с нашей точки 
зрения, ухудшение эффективности распараллеливания с ростом числа процессоров 
может быть обусловлено  вкладом последовательных вычислений в соответствии с 
законом Амдаля или, в некоторых случаях, величиной ПС, а не задержки. 

Величина ПС оперативной памяти (ОП) является важнейшей характеристикой, 
влияющей на производительность квантовохимических приложений [1]. Однако даже 
лучшие на сегодня (для построения Beowulf-кластеров) х86-совместимые 
многоядерные МП, AMD Opteron, имеют своим недостатком разделение 
процессорными ядрами общей ПС ОП [4]. В связи с этим нами были проведены 
исследования влияния разделения ПС ОП на достигаемые при распараллеливании 
ускорения программ Gaussian-03 и Gamess-US c применением различных средств 
распараллеливания (Linda и DDI поверх TCP/IP, а также, для Gaussian-03, в модели 
общего поля ОП). В измерениях был использован четырехъядерный 
двухпроцессорный сервер Supermicro на базе двухъядерных МП Opteron

R333[4]. 
Расчеты проводились для указанных выше молекул и квантовохимических методов. 

Данные для Gaussian-03 представлены на Рис.1. Полученные результаты говорят о том, 
что в целом (хотя и с определенными оговорками) при использовании двухъядерных 
Opteron275 возможно достижение удовлетворительных уро
и использовании модели общей памяти или Gam
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Рис.1. Ускорение при распараллеливании Gaussian-03. Режимы расчета: 
nsity=Current
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