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Agenda

@ Miejsce modelowania gruboziarnistego w symulacjach biomolekularnych
© Model UNICORN makromolekut biologicznych

© Dynamika molekularna w modelu UNRES/UNICORN

@ Pomijanie centréw zbyt odlegtych: listy oddziatywan

© Zréwnoleglenie kodu: MPI1/OpenMP i CUDA

@ Skalowalnos¢ i mozliwosci réwnolegtej implementacji modelu UNRES
@ Podsumowanie

© Dostepnos¢ pakietu UNRES/UNICORN

© Przyktad: prezentuje Agnieszka Lipska
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Modelowanie gruboziarniste
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rozmiar

Skale obliczen w modelowaniu biomolekularnym
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W modelowaniu gruboziarnistym mozna policzy¢ wiecej i
wszystko dzieje sie znacznie szybciej

Trp-cage

0 50 100 150 200
Time (us)

Lindorff-Larsen et al., Science, 2011, 34, 517-520
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W modelowaniu gruboziarnistym mozna policzyé wiecej i

2

wszystko dzieje sie znacznie

szybciej
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Sieradzan et al., J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625
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Model UNICORN
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Model UNICORN makromolekut biologicznych
UNICORN

~

/ !
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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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Poréwnanie modelu UNICORN z innymi modelami
gruboziarnistymi

AWSEM/OPEP MARTINI
ROSETTA
» s
CABS UNRES SURPASS
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Wyrazenie na energie

U = wscsc Z Usc;sc, + wscp Y Uscip
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Dynamika
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Dynamika molekularna w modelu UNRES/UNICORN
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Réwnania ruchu (dynamika Langevina)

G = —VqU(q) — g+ £

G: macierz bezwtadnosci,
q: uogdlnione wspdtrzedne gruboziarniste,
U: efektywna funkcja energii w modelu UNRES,

I": tensor lepkosci.

1

N(0,1): wielowymiarowy rozktad Gaussa o zerowej $redniej i
jednostkwej wariancji.
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Listy oddziatywan
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Pomijanie centréw zbyt odlegtych: listy oddziatywan

Lista oddziatywan tancucha bocznego 5

Dzieki pominieciu par centréw odlegtych wiecej niz o rey czas obliczen
skaluje sie jak Nlog N a nie jak N? z rozmiarem problemu.

Trzy listy oddziatywan SC.--SC, SC---p i p---p.

Sieradzan et al. J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625.
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Zréwnoleglenie kodu
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Schemat zréwnoleglenia kodu

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

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

thread_1

thread_2

thread p

Sieradzan et al. J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625.
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Podziat listy oddziatywari miedzy procesy/watki (MPI,
OpenMP, 1GPU)

Sieradzan et al. J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625; Ocetkiewicz et al., Bioinformatics,
2023, 39, btad391.
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Podziat listy oddziatywari miedzy procesy/watki (mGPU)

parts of interaction list
computed by each GPU

GPU1 GPU2 GPU3 |

parts of interaction list
assigned to each GPU

parts of interaction list actually

% Y
transferred between GPUs % §

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

) —
— ™~
[ H |

1

[ interaction list kernel [JotherGPU kernel [ |CUDA graph
[ ]inter-GPU communication W\ CPU thread synchronization

Ocetkiewicz et al. Comput. Phys. Commun., 2023, w recenzji.
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Skalowalnosé
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Skalowalnos¢ réwnolegtej implementacji modelu UNRES
(OpenMP, pojedyncza trajektoria)

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

50MT 109 ——
5HKQ 263
5SY1AC 729 —»—
58SY1 1458 —5—
4R30 half 3143
4R30 6286
H1081 15200 —o—
6YGH 62880 —a—
5Y6P 153243 —a—

speedup

number of cores

Sieradzan et al. J. Comput. Chem., 2023, 44, 602-625.
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Mozliwosci réwnolegtej implementacji UNRES (MPI i
OpenMP).
Xeon® 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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Poréwnanie dtugosci symulacji MD dla implementacji
1GPU pakietu UNRES z innymi implementacjami oraz

pakietami
CPU'1
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Ocetkiewicz et al., Bioinformatics, 2023, 39, btad391.
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Mozliwosci implementacji mGPU pakietu UNRES

i T T
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Czas symulacji w zaleznosci od liczby GPU (A100)

Ocetkiewicz et al., Comput. Phys. Commun., 2023, w recenzji.
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Mozliwosci implementacji mGPU pakietu UNRES
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Przyspieszenie w zaleznosci od liczby GPU (A100)

Ocetkiewicz et al., Comput. Phys. Commun., 2023, w recenzji.
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Podsumowanie
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Podsumowanie

@ Zoptymalizowano gruboziarnisty pakiet UNRES pod wzgledem
szybkosci obliczer i wymagan pamieci.

@ Opracowano i wdrozono efektywny réwnolegty oraz oszczedny
pamieciowo algorytm tworzenia, uaktualniania i uzywania list
oddziatujacych centréw modelu UNRES.

@ Rozszerzono pierwotna implementacje réwnolegta pakietu z uzyciem
bibliotek MPI na OpenMP oraz hybrydowa OpenMP/MPI.

@ Opracowano i wdrozono implementacje pakietu do obliczen przy uzciu
akceleratoréw graficznych.

@ Zoptymalizowany pakiet umozliwia, na 8 kartach A100, uzyskanie 1
ns symulacji (1 us w skali laboratoryjnej) dziennie dla uktadéw
biatkowych o rozmiarach powyzej 250 tysiecy reszt aminokwasowych,
co odpowiada rozmiarom i skalom czasowym struktur
subkomérkowych.
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Dostepnosc
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Dostepnos¢ 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; Slusarz et al., Front. Biomol. Sci., 2022, 9, 1071428

Pakiet dostepny bezkosztowo dla uzytkownikéw akademickich (ogdlna
licencja publiczna GNU, wersja 3.0 i nowsze).

Agnieszka Lipska, Adam Liwo Konferencja EuroHPC PL 7 grudnia, 2023 29/32


www.unres.pl
https://projects.task.gda.pl/eurohpcpl-public/unres
http://unres-server.chem.ug.edu.pl

Przyktad
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