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Modelowanie gruboziarniste
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Skale obliczeń w modelowaniu biomolekularnym
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W modelowaniu gruboziarnistym można policzyć wie֒cej i
wszystko dzieje sie֒ znacznie szybciej

Lindorff-Larsen et al., Science, 2011, 34, 517-520
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W modelowaniu gruboziarnistym można policzyć wie֒cej i
wszystko dzieje sie֒ znacznie szybciej
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Model UNICORN

Agnieszka Lipska, Adam Liwo Konferencja EuroHPC PL 7 grudnia, 2023 7 / 32



Model UNICORN makromoleku l biologicznych

Liwo et al., J. Molec. Model., 2014, 20, 1-15

Liwo et al., Prog. Mol. Biol. Trans. Sci., 2020, 170, 73-121
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Porównanie modelu UNICORN z innymi modelami
gruboziarnistymi
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Wyrażenie na energie֒
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Dynamika
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Dynamika molekularna w modelu UNRES/UNICORN

q =
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Równania ruchu (dynamika Langevina)

Gq̈ = −∇qU(q) − ΓΓΓq̇ + frand

G: macierz bezw ladności,

q: uogólnione wspó lrze֒dne gruboziarniste,

U: efektywna funkcja energii w modelu UNRES,

ΓΓΓ: tensor lepkości.

frand =

(

kBT

δt
ΓΓΓ

) 1
2

N(0, 1)

N(0, 1): wielowymiarowy rozk lad Gaussa o zerowej średniej i
jednostkwej wariancji.
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Listy oddzia lywań
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Pomijanie centrów zbyt odleg lych: listy oddzia lywań

rcut

dcut1
2

3

4

56

7

8

9

10

centrum od do

5 6 6

5 8 9

Lista oddziaływań łańcucha bocznego 5

r = 25cut Å
= 0.5dcut Å

Dzie֒ki pominie֒ciu par centrów odleg lych wie֒cej niż o rcut czas obliczeń
skaluje sie֒ jak N logN a nie jak N2 z rozmiarem problemu.
Trzy listy oddzia lywań SC· · · SC, SC· · · p i p· · · p.

Sieradzan et al. J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625.
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Zrównoleglenie kodu
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Schemat zrównoleglenia kodu

FG11
rank (0,0)
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Sieradzan et al. J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625.
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Schemat zrównoleglenia kodu

MPI FG  task

thread_1

OpenMP

thread_2

thread_p

Sieradzan et al. J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625.
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Podzia l listy oddzia lywań mie֒dzy procesy/wa֒tki (MPI,
OpenMP, 1GPU)

Sieradzan et al. J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625; Ocetkiewicz et al., Bioinformatics,
2023, 39, btad391.
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Podzia l listy oddzia lywań mie֒dzy procesy/wa֒tki (mGPU)

Ocetkiewicz et al. Comput. Phys. Commun., 2023, w recenzji.
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Przep lyw danych w implementacji na wiele GPU

Ocetkiewicz et al. Comput. Phys. Commun., 2023, w recenzji.
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Skalowalność
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Skalowalność równoleg lej implementacji modelu UNRES
(OpenMP, pojedyncza trajektoria)

Xeon R© E5 v3 @ 2,3 GHz, 12-core (Haswell)
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Sieradzan et al. J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625.
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Możliwości równoleg lej implementacji UNRES (MPI i
OpenMP).

Xeon R© E5 v3 @ 2,3 GHz, 12-core (Haswell)

 0.001

 0.01

 0.1

 1

 10

 100

 100  1000  10000  100000

n
o
n
-s

e
tu

p
 t
im

e
/1

 M
D

 s
te

p
 [
s
]

number of residues

Unres MPI no cut
Unres 5D MPI cut=25
Unres 5D(o) MPI cut=25
Unres 5D(o) OpenMP cut=25
Unres 5D(o) OpenMP cut=25 10fs
Unres 5D(o) MPI cut=200
Unres 5D(o) OpenMP cut=200
Gromacs explicit cut=8
Amber implicit cut=25
MARTINI cut=11

Sieradzan et al. J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625.

Agnieszka Lipska, Adam Liwo Konferencja EuroHPC PL 7 grudnia, 2023 23 / 32



Porównanie d lugości symulacji MD dla implementacji
1GPU pakietu UNRES z innymi implementacjami oraz

pakietami
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Możliwości implementacji mGPU pakietu UNRES
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Czas symulacji w zależności od liczby GPU (A100)

Ocetkiewicz et al., Comput. Phys. Commun., 2023, w recenzji.
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Możliwości implementacji mGPU pakietu UNRES
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Ocetkiewicz et al., Comput. Phys. Commun., 2023, w recenzji.
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Podsumowanie
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Podsumowanie

Zoptymalizowano gruboziarnisty pakiet UNRES pod wzgle֒dem
szybkości obliczeń i wymagań pamie֒ci.

Opracowano i wdrożono efektywny równoleg ly oraz oszcze֒dny
pamie֒ciowo algorytm tworzenia, uaktualniania i używania list
oddzia luja֒cych centrów modelu UNRES.

Rozszerzono pierwotna֒ implementacje֒ równoleg la֒ pakietu z użyciem
bibliotek MPI na OpenMP oraz hybrydowa֒ OpenMP/MPI.

Opracowano i wdrożono implementacje֒ pakietu do obliczeń przy użciu
akceleratorów graficznych.

Zoptymalizowany pakiet umożliwia, na 8 kartach A100, uzyskanie 1
ns symulacji (1 µs w skali laboratoryjnej) dziennie dla uk ladów
bia lkowych o rozmiarach powyżej 250 tysie֒cy reszt aminokwasowych,
co odpowiada rozmiarom i skalom czasowym struktur
subkomórkowych.
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Doste֒pność
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Doste֒pność pakietu UNRES/UNICORN

Strona pakietu UNICORN: www.unres.pl
A. Liwo et al., J. Mol. Model., 2014, 20, 1-15; J. Chem. Phys., 2019, 150, 155104.

Wersja zoptymalizowana:
https://projects.task.gda.pl/eurohpcpl-public/unres

A.K. Sieradzan et al., J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625 (MPI, OpenMP); K.M.

Ocetkiewicz et al., Bioinformatics, 2023, 39, btad391 (GPU)

Wersja serwerowa: http://unres-server.chem.ug.edu.pl

Czaplewski et al., Nucleic Acids Res., 2018, 46, W304-W309; Krupa et al., Bioinformatics,

2021, 37, 1613-1615; Ślusarz et al., Front. Biomol. Sci., 2022, 9, 1071428

Pakiet doste֒pny bezkosztowo dla użytkowników akademickich (ogólna
licencja publiczna GNU, wersja 3.0 i nowsze).
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Przyk lad
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wspó lfinansowany ze środków Europejskiego Funduszu Rozwoju
Regionalnego. Projekt o nazwie ,,Narodowa Infrastruktura
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3 Centrum Informatyczne Trójmiejskiej Akademickiej Sieci
Komputerowej (CI TASK) – serwery obliczeniowe.
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Dzie֒kuje֒ za uwage֒
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