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GROMACS 4.5 performance comparison

system: DHFR implicit (2489 atoms), solvated (23569 atoms) GPU vs. CPU speedup NVIDIA Fermi vs. IBM Power7 vs. Intel Xeon X35680 (Time in seconds)
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TecToBaga cucrema

Lh

- CPU

— 2x AMD Opteron 2427 @2.2 GHz (12 agep)
« GPU

— Tesla C2050

— Tesla C1060

— GeForce 480 GTX

— GeForce 295 GTX

~ GekFeree 0800-C¢
« RAM

- 16 GB DDR3
« OS

~ Linux RedHat
— NVidia CUDA Toolkit 3.1
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TecTnpyemble ycKoOpUTenm

Tesla C2050

[MpounssoguTtenbHocTb: 1030,4 / 515,2 GFlops
KonnyectBo agep: 448 @ 1147 MHz
Mamats: 3 GB

Tesla C1060

[MpounssoguTtenbHocTb: 933 / 78 GFlops
KonnyectBo aaep: 240 @ 1296 MHz
Mamats: 4 GB

| GeForce 480 GTX

[MpounssoantenbHocTb: 1344,96 / 168 GFlops
I KonunyectBo agep: 480 @ 1401 MHz
! [MamaTtb: 1,5 GB

GeForce 295 GTX

[MpounsBoauTenbHoCcTb: 2x894,2 / 2x74,5 GFlops
KonuyectBo aaep: 2x240 @ 1242 MHz
MNamaTb: 2x0,87 GB
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SHOC - Scalable
HeteroGeneous Computing

o Caunt
 http://ft.ornl.gov/doku/shoc

* Vlcnonb3yemas Bepcus
« SHOC-1.01 (OpenCL + CUDA)

o CTpyKTYypa

e

Level O Level 1 Level 2
MaxFlops FFT S3D
DeviceMemory MD / NBody
BusSpeed SGEMM

Reduction

<‘Ipou330.qmen bHOCTb Peanucmql-locn>


http://ft.ornl.gov/doku/shoc
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Pe3ynbTraTtbl TECTUPOBaHUSA
ﬁ SHOC-CUDA

GPU MaxFlops FFT GEMM Bandwidth MD Reduction
(float/double)| (float/double) (float/double) GB/s (float/double) | (float/double)
GFlops GFlops GFlops Global | Texture| Shared GB/s GB/s
Tesla C2050 1002 / 501 69 /34,3 301,5/68 | 93,1 73,6 | 368,5 74 / 84,5 61,2 /65
Tesla C1060 721,9 /77 94 /26,7 202 /38,1 77,5 66 229,2 59,1/27 46 / 42,4
GeForce 480 GTX | 1313/168 | 202/63,5 | 366,6/84 | 1523 91,6 @ 489,9 91,5/75 83 /86,6
GeForce 295 GTX | 691/74,2 93 /25,7 200,2/38 | 87,9 54,4 219,6 51,5/26 50/42,2
:"Eh“. SCHOC-OpenCL
.
GPU MaxFlops FFT GEMM Bandwidth MD Reduction
(float/double) | (float/double) | (float/double) GB/s (float/double) | (float/double)
GFlops GFlops GFlops Global| Image | Local GB/s GB/s
Tesla C2050 1005 / 503 40,4/ 17 274/ 51,6 95 72,4 | 371,8 25/27,7 34/36,6
Tesla C1060 727/ 77,6 23/7,1 133/20,5 81,9 66,2 | 262,6 23/22,6 26 /24,9
GeForce 480 GTX | 1317/ 168 52,1 /17 334/52,9 164 98,2 | 486,5 30,7/ 34 45/47,2
GeForce 295 GTX | 696/ 74,3 26/6,9 136,6 /20 = 94,3 54,7 | 251,7 22 /21,7 26 /23,8

™
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OnucaHune

« MAGMA
icLd>
e Peanusauus LAPACK gns cuctem GPU+CPU  INNOVATIVE

COMPUTING LABORATORY
me MIVERSITY of TENNESSEE

e Caur - http://icl.cs.utk.edu/magma/

« CUBLAS
« Peanunsauuna BLAS1 n BLAS2 Ha CUDA SINVIDIA.
» [NloctaBnsetca ¢ CUDA Toolkit
* TecThbl
« GEMM: X = A * B
e GEMV: x = A * u
e GESV: x : A * x =D
. e SYMV: x = S * u + r


http://icl.cs.utk.edu/magma/
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Pe3ynbTraTtbl TECTUPOBAHUA

MAGMA vs CUBLAS

Lh

GPU GEMM GEMV GESV SYMV
(float / double), (float / double), (float / double), (float / double),
GFlops GFlops GFlops GFlops
MAGMA  CUBLAS | MAGMA  CUBLAS | MAGMA  CUBLAS | MAGMA  CUBLAS
Tesla C2050 562 /172 | 561,6/174| 42,7/22 45,7/20 | 320/ 142,5 -/ - 50/31 15/12,4
Tesla C1060 365/ 74 193 /74 39/213 40/16,5 | 288,3/66 -/ - 60 /23,4 16,4 /3,7
GeForce 480 GTX | 740,2/160| 740,6 / 159 75730 64 /32 408,5/ 140 -/ - 67/43,1 | 22,5/15,2
GeForce 295 GTX | 302/71,4 | 168/71,3 49 /23 48 /18 280,9 / 64 -/ - 67 /22,8 16,2/3,6
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OnucaHue
* RODINIA I'll.'l..l‘.l.l'i Computer Science

« Habop BbluncnutensHo-emkux saep Ha CUDA n OpenMP
N3 pasHbix obnacren

o Caunt - https://www.cs.virginia.edu/~skadron/wiki/rodinia/

 NVidia CUDA Samples
Black-Scholes CUDA

Monte Carlo

Fast walsh transform
Radix sort
Sorting networks
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Pe3ynbTtaTtbl TECTUPOBAHUA

Rodinia
BES CFD HeartWall HotSpot| LUD NW StreamClus ter
msec sec msec msec msec sec sec
IIpeomemnast I'pagor Aspo- Meouyuna | Duzuxa | Jlunetinas buo- Tlouck oanmnvix
obacmo OUHamMuKa ancebpa | ungopmamuka
Tesla C2050 15,4 6,6 201 6,64 2,1 2,2 16,4
Tesla C1060 18,8 6,6 360 6,6 2 2,1 12,4
GeForce 480 GTX 10,1 5,05 131,2 6,5 2,2 2,3 12,27
GeForce 295 GTX 18,26 8,9 268 6,4 2 2,2 13,7
62 CUDA Samples
GPU Black-Scholes Monte Carlo | Fast Walsh Radix sort Sorting
Time, |Bandwidth ¢ | Tramsform o o ppgay, | metworks
msec GB/s msec msec msec msec
Tesla C2050 2,8 27,6 3,4 17,5 47,5 47,1 14,8
Tesla C1060 1 80,5 3,78 26,2 49,7 48,4 22
GeForce 480 GTX 1,9 40,6 2,18 12,3 47,7 47,4 10,6
GeForce 295 GTX 0,9 86,5 3,2 22,6 50,1 48,6 20,5
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anroputma (SGEMM)

800
700
600

500

B CUBLAS
B MAGMA
1 SHOC

GFlops

300

200

100

Tesla C1060 GeForce 295 GTX
Tesla C2050 GeForce 480 GTX

GPU



g [ S — W o — —— e

i e i — - S e

- -

- o - | —

~—— — Bonpocbl?

] e - o B —
- - - - ': — o — — i — —
- ——— - - p—— - — n—
. - — -
- L . B e
4 a |
Caum xypHana: \
http://www.supercomputers.ru
L]
e "
| KoumakmHas uHgpopmayus:

KpmBoB Makcum, maxim.krivov@supercomputers.ru
AHpapen KaseHHOB, kazennov@gmail.com

- /

- -
—— e W e



http://www.supercomputers.ru/

	Страница 1
	Страница 2
	Страница 3
	Страница 4
	Страница 5
	Страница 6
	Страница 7
	Страница 8
	Страница 9
	Страница 10
	Страница 11
	Страница 12
	Страница 13
	Страница 14
	Страница 15
	Страница 16
	Страница 17
	Страница 18
	Страница 19
	Страница 20
	Страница 21
	Страница 22
	Страница 23
	Страница 24
	Страница 25
	Страница 26
	Страница 27
	Страница 28
	Страница 29
	Страница 30

