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Parallella	  (2014)	  
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18-‐core	  minicomputer	  
•	  5W	  
•	  16-‐core	  Epiphany	  RISC	  SOC	  
•	  Zynq	  SOC	  (FPGA	  +	  ARM	  A9)	  
•	  Gigabit	  Ethernet	  	  
•	  1GB	  SDRAM	  
•	  Open	  source	  design	  files	  
•	  Runs	  Linux	  



Epiphany	  
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Математическая	  модель:	  
потенциал	  Леннарда-‐Джонса	  
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Математическая	  модель:	  
схема	  Верле	  в	  скоростной	  форме	  
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Базовый	  алгоритм	  МД	  

Arrays	  of	  Structures:	  
	  
typedef	  struct	  	  {	  

	  float	  x,y,z;	  
	  float	  mass;	  	  

}	  Par]cle;	  
	  
typedef	  struct	  	  {	  

	  float	  vx,	  vy,	  vz;	  
	  float	  ax,	  ay,	  az;	  	  

}	  Par]cleV;	  
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Setup	  Posi]ons	  
Periodic	  Boundary	  Condi]ons	  
Compute	  Forces	  
	  
loop	  over	  N	  ]me	  steps:	  

	  Verlet	  Ini]al	  Integrate	  
	  if	  (Neighbor	  Decide)	  
	   	  Periodic	  Boundary	  Condi]ons	  
	   	  Neighbor	  Build	  
	  Clear	  Forces	  
	  Compute	  Forces	  
	  Verlet	  Final	  Integrate	  

	  



Параллелизм	  алгоритма	  
Декомпозиция	  по	  частицам	  
•  Каждый	  из	  P	  процессоров	  

получает	  N/P	  частиц	  
(расположение	  в	  пространстве	  
не	  учитывается)	  

•  Процессор	  вычисляет	  всё	  
взаимодействия	  между	  
«своими»	  частицами	  

•  На	  каждом	  шаге	  происходит	  
коммуникация	  «каждый-‐с-‐
каждым»,	  чтобы	  получить	  
координаты	  частиц	  от	  
остальных	  процессоров	  и	  
вычислить	  их	  вклад	  во	  
взаимодействие	  

Декомпозиция	  по	  пространству	  
•  Вычислительный	  объем	  

разбивается	  на	  P	  трехмерных	  
блоков	  

•  Каждый	  процессор	  
обрабатывает	  частицы,	  
попадающие	  в	  соответствующий	  
блок	  

•  По	  мере	  движения	  атомы	  
переназначаются	  новыми	  
процессорам	  

•  Обмены	  локальные	  по	  своей	  
природе,	  разбиение	  
пространства	  может	  быть	  
отображено	  на	  сеть	  Epiphany	  
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Структура	  программы	  
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Coprthr-‐2.0	  (2016):	  
Распределение	  программ	  по	  
процессорам	  Epiphany	  и	  управление	  их	  
выполнением	  

OpenSHMEM	  (Ini]al	  release	  Dec	  2016):	  
обмен	  данным	  между	  процессорами	  и	  
синхронизация	  



Верификация:	  сохранение	  полной	  
энергии	  
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Верификация:	  сопоставление	  энергии	  
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Верификация:	  сопоставление	  траекторий	  

траектории	  и	  скорости,	  
рассчитанные	  	  с	  помощью	  
популярного	  пакета	  
молекулярной	  динамики	  
LAMMPS	  
	  
Начальные	  условия	  для	  
тестового	  расчёта	  новой	  
программы	  на	  Parallella	  
устанавливаются	  равными	  
расчёту	  на	  LAMMPS	  



Масштабирование	  алгоритма	  
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Тестовый	  стенд	  
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Профиль	  энергопотребления	  при	  
запуске	  программы	  
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Ebase	  

Esurplus	  
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Выводы	  
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•  Рассмотрено	  устройство	  новой	  процессорной	  архитектуры	  
Epiphany	  и	  	  её	  средства	  параллельного	  программирования	  

•  На	  платформе-‐прототипе	  Parallella	  написана	  и	  верифицирована	  
программа	  для	  алгоритма	  классической	  молекулярной	  
динамики	  с	  межатомным	  потенциалом	  Леннарда-‐Джонса	  

•  Проведены	  измерения	  энергопотребления	  платформы	  
Parallella.	  Наивная	  реализация	  МД-‐алгоритма	  со	  сложностью	  
O(N2)	  может	  превосходить	  по	  энергоэффективности	  линейно	  
масштабируемый	  код	  LAMMMPS	  на	  другой	  энергоэффективной	  
платформе	  ODROID-‐C1	  

•  Проанализированы	  возможности	  дальнейшей	  оптимизации	  
параллельного	  алгоритма	  для	  достижения	  большей	  
производительности	  


