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Популярность задач вычислительного 
материаловедения

●  ARCHER – самый мощный  академический суперкомпьютер в 
Великобритании



Мировые тенденции снижения 
энергопотребления



Квантовые ab-initio расчеты (VASP)

● VASP (The Vienna Vienna Ab initio simulation package)  – самый 
популярный пакет для квантовых расчетов в мире (15 - 
20% всей вычислительной мощности тратятся на 
расчеты в VASP )

● Является memory bound и compute bound кодом
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Разнообразие современных архитектур



Оценка производительности моделью Roofline
● Разные алгоритмы характеризуются разной  вычислительной интенсивностью – 

отношением  количества арифметических операций к  объему переданных данных. 
● Максимальная производительность разных алгоритмов ограничивается пиковой 

производительностью и пропускной способностью памяти.



Влияние архитектуры узла на 
производительность в VASP



Пример – влияние числа каналов памяти на 
скорость расчета (8core Xeon E5-2620v4 ) 



Как учесть все параметры системы и оценить 
эффективность расчета?

● Разные системы ранжируем по параметру баланса между 
 производительностью процессора и памяти

● Неэффективность расчета на конкретной системе 
оцениваем как



Как учесть все параметры системы и оценить 
эффективность расчета-2

● Используя аппаратные счетчики платформ Интел, было 
измерено реально выполненное количество операций с 
плавающей запятой – 5.5 Терафлоп за итерацию

● Сравним количество выполненных операций, и 
количество операций, которых можно было бы 
выполнить.
– Чем выше это соотношение, тем более эффективно работает 

подсистема памяти
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Влияние баланса на скорость расчета 



Пример 2 – влияние кэша на скорость расчета 



Энергопотребление 
● Большинство работ посвящено потреблению одного 

компонента системы – центрального процессора или 
памяти.

● В этой работе мы аппаратно измеряли потребление 
всего вычислительного устройства. 
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Технология Turbo Boost
● Технология Turbo Boost позволяет автоматически увеличивать 

тактовую частоту процессора свыше номинальной, если позволяет 
система охлаждения

● Чем меньше задействовано ядер – тем больше авторазгон
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       Nvidia Denver
● Nvidia представила свою 

архитектуру CPU под 
наименованием Denver
– Совместима с набором 

инструкций ARM-32/64bit
– Отсутствует out-of-order 

execution, присутствует 
бинарный рекомпилятор 
для оптимизации 
выполнения кода



Энергопотребление разных платформ



Выводы для VASP
● 1. На одной тестовой задаче проведено сравнение 8 типов процессоров 

различных производителей (Intel, AMD, IBM и Nvidia).
● 2. Для Intel Xeon Broadwell проведено варьирование частот процессора и памяти, 

а также числа каналов DRAM.
● 3. Установлено наличие универсального тренда Rpeak*τiter от значения баланса 

Флоп/Байт.
● 4. Для расчетов VASP оптимальным является использование 1-2 ядер на один 

канал памяти. Большее число ядер не приводит к ускорению, но повышает 
потребление энергии.

● 5. Существенный выигрыш в эффективности дает большее значение L3 кэша на 
ядро и возможность разгона ядер за счет технологии TurboBoost.
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