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Teaduslike probleemide lahendamine sellistes uurimisvaldkondades nagu materjaliteadus, vooludiinaamika, kdrge energia fiiiisika,
molekulaarbioloogia nduab véga suuremahuliste arvutusiilesannete tegemist. Niisama lauaarvutite voi isegi viikeste serveritega hakkama
ei saa.

Arvutirakendused, mis vastavaid arvutusi teevad, eeldavad reeglina tippjoudlusega (HPC) riistvara. Klassikalised superarvutid on aga
véga kallid, nende soetamine pikaajaline ja tdomahukas protsess ning kasutamine kulukas.

Sellepirast otsivadki teadlased kdrgtootlikke ja hinnasdbralikke sidstulahendusi. Uks huvitav suund efektiivse riistvara loomisel on
graafikaprotsessorite (GPU) kasutamine HPC arhitektuurides. Graafikaprotsessorid on vdimelised to6tlema vdga suuri andmekogusid
paralleelreziimis palju kordi kiiremini, tdstes rakendustarkvara joudlust juba sadu kordi.

KBFI kvantkeemia todrithm toetus oma suurele kogemusele HPC tehnoloogia rakendamisel materjaliteaduses ning otsustas just
iilalmainitud pdhjustel arvutipargi ajakohastamist teha uusimate graafikaprotsessoritel baseeruvate HPC serveritega.

Toorithma valituks osutus Hewlett-Packardi skaleeritav HPC siisteem ProLiant SL6500, milles arvutussdlmedeks on ProLiant SL250s
Generation 8 serverid. ProLiant SL250s serverites kasutatakse akseleraatorina NVIDIA Tesla Kepler K20X graafikaprotsessorit. K20X
GPU arhitektuur sisaldab 14 konveiertootluse moodulit (SMX), milledes on kokku 2688 tuuma. Mitmed uuenduslikud lahendused nagu
diinaamiline paralleelsus ja protsesside jarjekorra optimiseerimine (Hyper-Q) voimaldavad saavutada teoreetilise joudluse 1.3 TFlops
kahekordse tipsusega ujukomaarvude (64-bit) ja 4 TFlops iihekordse tipsusega (32-bit) arvude puhul.

KBFI kvantkeemia to6rithmale tarnis IT Grupp Hewlett—Packard ProLiant SL6500 kahe SL.250s serveriga, mille tehnilised baasnéitajad
on jargmised:

Hewlett—Packard ProLiant SL6500

® Protsessor: 2x E5-2660(20M Cache, 2.20 GHz, 8.00 GT/s Intel® QPI)
e Kiirendi: NVIDIA Tesla K20X 6GB RAM
¢ RAM: 64 GB (PC3-12800)

KBFI materjaliteadlastele avab uus tehnoloogia suuremad vdimalused keerukamate ja acgandudvamate iilesannete kiiremaks ja
sadstlikumaks lahendamiseks.

Uhe niitena vdib tuua spetsiaalselt GPU rakendusena loodud kvantkeemia tarkvara TeraChem, mille todjdudlus iiletab sarnase
funktsionaalsusega, kuid traditsioonilisel protsessoriarhitektuuril baseeruva tarkvara vastavaid niitajaid 44-650 korda.

TeraChemi puhul on iihe 8 GPU-d sisaldava arvutussdlme joudlus sarnane 4096 neljatuumalise tavaprotsessoriga varustatud superarvuti
voimsusega SCF arvutusprotseduuri tditmisel Cyy4 fullereeni molekuli jaoks.

ULEMISEL PILDIL: Fullereen C240 molekul, HP ProLiant SL6500 Scalable System ja HP ProLiant SL250s G8 server.
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