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SEMINARIO PRACTICO
Como elegir el sistema de calculo
cientifico
ideal para mi investigacion
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12 CUESTION
¢Necesito un sistema HPC?
Si mi calculo supera las 8 horas, un equipo de
sobremesa no es suficiente

;Por qué?
Los equipos Desktop estan pensados para 8xs (8
dias a la semana)
Los sistemas HPC estan pensados para trabajabar

24X7X365 (24 h, 7 dias/semana, 365 dias)
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;Como afrontar un sistema HPC :
los calculos?

La paralelizacion permite reducir
el tiempo de ejecucion diviendo el
calculo entre varios cores,

sea dentro de un mismo nodo
0 en entre varios nodos
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32 CUESTION ;Do6nde esta el limite?
Todo calculo tiene un punto de inflexion, donde la curva de
rendimiento satura y no permite aumentar apenas el
rendimiento por muchos cores que anadamos

Cores  Tiempo seq/
4 92,5
8 48,1
16 34,6
24 23,9
32 22,7

Elegir mas cores a
menos velocidad
O Menos cores a
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42 CUESTION
;Donde voy a poner mi sistema HPC?
Sivoy a situar el sistema en un despacho <28 dB
Silo voy a situar en un CPD, el espacio es lo que
importa y para ahorrar y ventilar bien >28 dB

WORKSTATION

Estaciones de trabajo de 4 a 44 cores, ﬁ
hasta 1 TB de RAM Yy hasta 56 TB de /ﬂ’
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Si necesito mas de 44 cores, necesito pasar a un
sistema HPC para un Centro de Calculo >28 dB
5O cuestion ; memoria compartida o distribuida?

MEMORIA COMPARTIDA
Hasta 96 cores en una misma maquina
Maximo 2 TB de RAM lineal
Hasta 32 TB de almacenamiento interno
Podemos elegir el sistema operativo que
qgueramos: Red Hat, Centos, Suse Linux,
Windows Data Center, etc
|deal para entorno como la
secuenciacion genética donde es
necesario tener toda la memoria en la
misma maquina
Ahorro de costes: rack, switch y espacio
Mas facil de gestionar. No es necesario
usar sistema de colas ni MPI, se puede
programar en Open MP
Estos equipos pueden incorporar incluso
varias GPUs



Si necesito mas de g6 cores, necesito pasar a un sistema
de memoria distribuida para un Centro de Calculo
Sistemas con nodos en ¥2 U en CPU

Hasta 44 cores por nodo

Mas de 3.500 cores por rack
Sistemas de almacenamiento
Switchs de Interconexion

SAl para proteccion del sistema
de APCy Riello

Exportacion de disco global
Solucion integral Ladon OS para
la gestion de todo el clUster
Sistemas de extraccion de calor
en la trasera del rack APC
Sistemas de refrigeracion STULZ



63 CUESTION
;Realmente para parelizo mis calculos o son
varios calculos en paralelo?

Si hago varios calculos en paralelo, con un
switch Ethernet Gigabit es suficiente (6o ms de
tiempo de latencia)

Si necesito paralelizar entre varios nodos,
necesito un switch de baja latencia (Mellanox
Infiniband ofrece tiempos de latencia de 4-6 ms)
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7a CUESTION
¢:Simi calculo paraleliza, CPU o GPU?

a) LaCPU no exige reprogramacion de mi calculo
b) Las GPUs (CUDA o Phi) ofrecen mas cores
pero de menos potencia por core
c) NVDIA ofrece un entorno CUDA estable desde hace 7 anos
y Intel Phi ofrece un entorno x86 (mas facil)
c) Tesla ofrece casi 3.000 cores y Phi hasta 72 cores en el futuro
Estaremos comparando 8/4 Tflops (CUDA) contra 6/3 TIfops en x86
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82 CUESTION

;Siopto por CUDA, necesito simple o doble precision?
Si necesito solo simple precision, GTX es suficiente y una
solucion mas barata
Si necesito doble precision, necesito Tesla Kepler para
afrontarlo
Programas como Amber o NAMD trabajan en simple precision.
Programas como Ansys Fluent o Mechanical necesita doble

recision. Si son codigos de desarrollo propio, debe elegir que
via elegir, sequn las necesidades
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CONCLUSION

Elegir un buen sistema de HPC y configurarlo correctamente
supone un ahorro de 30%
Cada calculo exige un equipo distinto
SIE ofrece un equipo de preventa para elegir el mejor sistema
Nuestra empresa ofrece equipos de prueba para lanzar sus
propios calculos en remoto y elegir que solucion es mejor
Esta decision es especialmente dificil si usa codigos propios
desarrollados en Fortran, C++, Python, etc o si estan poco
difundidos en el entorno cientifico
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WEB: www.sle.es
El Dr. Jordi Faraudo del ICMAB (CSIC) nos comenta: WWW.C | U Ste I'S | e.com

La misma prueba de la otra vez, ahora me sale la siguiente estimacion:

-4 CPUs, 2 GeForce GTX 980 Benchmark time: 0.0313843 days/ns

La comparacion con las otras dos maquinas (la mia y la que probé en octubre):
- velocidad 2 GPU Tesla M2075: 0.0874105 days/ns

- velocidad 2 GPU Titan black : 0.0281269 days/ns, es decir, la GTX980 me sale R a L'J I D I’ a 7 / ‘

prdcticamente igual de velocidad que la TitanBlack /0
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