CREST-JST work shop　

「凝集反応系マルチスケールシミュレーションの研究開発」

2007.12.18　名古屋大学情報科学研究科 優乙石

AMBER9  調査報告書　vol. 5

8core CPUマシンにおけるセッティングおよびベンチマークについての報告

今後、個人でもマルチコアマシンを使う機会が増えると思うので、AMBER9のセッティング方法と、ベンチマークを報告する。
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マシン環境

PC：DELL precision 690

CPU：クアッドコア インテル(R) Xeon(R) プロセッサー 

X5365 (8MBL2キャッシュ、3.00GHz, 1333MHz FSB)

×２=8core
OS：FedoraCore6 for x86-64*

Compiler：ifort (非商用版)

l_fc_p_10.1.008_intel64
メモリ：16GB (2GBx8) クワッドチャネルDDR2-SDRAM

MKL：Intel Math Kernel Library (非商用版)

MPI：Intel MPI(評価版)

*命令セットに64ビット拡張命令を追加したマイクロプロセサのアーキテクチャのうち、Intel64とAMD64の総称をx64またはx86-64という。（同じインテルのIA-64とは別物。これはイタニウム２のためのもの。）

==================環境設定===============================

source /home/isseki/intel/fce/10.1.008/bin/ifortvars.csh

（ifortの環境自動設定スクリプトfor Cシェル用）

setenv AMBERHOME /home/isseki/tools/amber9

setenv PATH $AMBERHOME/exe:$PATH

setenv MPI_HOME /home/isseki/intel/mpi/3.0
（変数MPI_HOMEの設定）

source /home/isseki/intel/mpi/3.0/bin/mpivars.csh
（intel MPIの環境設定スクリプトfor Cシェル用。）

setenv PATH $MPI_HOME/bin64:$PATH

setenv LD_LIBRARY_PATH $MPI_HOME/lib64:/home/isseki/intel/fce/10.1.008/lib
（mpivars.cshでは、64bit用のbinとlibにPATHを通していないので、ここで新たに追加。IA_32の場合は必要なしと思われる。）

source /opt/intel/mkl/10.0.011/tools/environment/mklvarsem64t.csh
（MKLの環境設定スクリプトfor Cシェル用。）

setenv MKL_HOME /opt/intel/mkl/10.0.011
（変数MKL_HOMEの設定。　AMBER９コンパイルの時に必要になる。）

==========================================================

■AMBER9の並列コードのコンパイル

シリアル版をコンパイルした後、

$CD $AMBERHOME/src

$make clean

$./configure -intelmpi ifort_x86_64

$make parallel

■intel MPIにおけるMPDの設定

MPDは、マルチプロセシングデーモン (multiprocessing daemon) プロトコルの意。これは、クラスターの各ノードで動作するデーモンである。これらのMPDにより、MPIプログラムの実行が可能な「仮想マシン」へと、クラスターノードが構成される。

$HOME/に、.mpd.conf ファイルを作成する。MPD パスワードを設定するために、このファイルに次の行を入力する。 secretword=<自分が決めたパスワード>

chmodによってファイルを保護する。

$ chmod 600 $HOME/.mpd.conf
テキストファイル　mpd.hostsを作成し、1行に1つのホスト名が記されたクラスターノードのリスト（今回の場合は、127.0.0.1）を書き込んで保存。

127.0.0.1とは？

ネットワークカードなどのループバックインターフェイスに割り当てられた自分自身を示すIPアドレスのこと。ネットワーク上において自分自身を表す仮想的なアドレスであり、IPv4においては「127.0.0.1」が用いられる。

MPDデーモンの起動

$mpdboot

■sander.MPIの実行

次のようなスクリプトを書いて実行

mpiexec -n 4 sander.MPI  -O -i xx.in -o xx.out -c xx.rst -p xx.top -r xx.rst -x xx.crd -v xx.vel -e xx.en
mpiexec -n　<使用するコア数> 実行プログラム　各種オプション。

注意点

ifort Intel64のx86_64上での実行は、FedoraCore6においては、ソフトウェアの追加と削除＞開発＞レガシーなソフトウェアの開発　をチェックして必要なパッケージをインストールする必要があった（高柳君の協力に感謝）。

■ベンチマーク

===================================================================

[image: image2.png]


CI2+TIP3P(14823個) 合計45546原子系

温度300K 圧力1atom

NPTアンサンブル(ベレンゼンアルゴリズム)

周期境界

Particle Mesh Ewald計算
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DELL precision 690

8core 並列　200psの計算時間

11123.82秒　(24時間でおよそ1.6ns)

　　　　　　ＶＳ

名古屋大学情報連携基盤センター

スーパーコンピュータ・アプリケーションサーバのAMBER9との比較

機種：PRIMEPOWER HPC2500

CPU:：SPARC64 v (2.08GHz)

8core　並列　200psの計算時間

15420.44秒

結果

DELLのほうがおよそ1.5倍速い！

· 並列化効率のテスト

上記の系について、4ピコ秒の計算時間と、用いたCPU core数のプロット。
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1coreに比べて、8coreでは、計算時間が4.14倍であった。

まずまずの並列化効率だが、出来れば5～6倍のスピードアップが欲しい。

例えば、下記は同じくDELL precision 690をメインマシンとして使っている専門業者(HPCテクノロジーズ)のベンチマークだが、8coreの並列化で、およそ5.3倍スピードアップしている。intelMPIの、I_MPI_DEVICEなどの環境変数を最適化すれば、この値に近づくかもしれない。

　　　　　　　
総評

今回セッティングしたマシンは、合計105万円(出張サポート込み)で、メモリーを16Gも乗せなければ、70万円程度で、8coreマシンが購入でき、AMBER9以外、全て無料のコンパイラやライブラリを使っても非常に良いパフォーマンスが出せる事が分かった。音や振動も少なく、驚くほど静かであった。現状では8core以上の並列化は非効率的なので、quad core Xeon×２を搭載したWSは計算ノードの単位としては、しばらく最もよい選択かと思われる。計算機としての寿命を終えたときは、ちょっと贅沢なPCとして再利用も出来る。8core WSを個人で使用するような時期が、すぐにやってくると思うので今回のレポートが役に立てれば幸いである。







