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GPUGPU

•• NVIDIA NVIDIA GeForceGeForce 7900GTX GPU versus a 2.2GHz Opteron 7900GTX GPU versus a 2.2GHz Opteron 

•• 6x speedup including data transfer overheads 6x speedup including data transfer overheads 
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MTAMTA‐‐22

•• RealitiesRealities
–– 200 MHz vs. 2.2 200 MHz vs. 2.2 
GHzGHz

•• OpteronOpteron ~2x faster ~2x faster 

•• Compared scaling Compared scaling 
with increasing with increasing 
number of atomsnumber of atoms

•• OpteronOpteron runtime runtime 
increases faster increases faster 
raterate
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MD ConclusionsMD Conclusions

•• Comparison: Comparison: 
–– Productivity vs. performanceProductivity vs. performance
–– Cost effectiveness and availabilityCost effectiveness and availability

•• Source line of code comparison (SLOC)Source line of code comparison (SLOC)
–– GPU highestGPU highest
–– MTAMTA‐‐II lowestII lowest

•• Performance comparison (2048 atoms):Performance comparison (2048 atoms):
–– 6x on GPU, increase with number of atoms6x on GPU, increase with number of atoms
–– 5x on Cell5x on Cell
–– 0.5x on MTA0.5x on MTA‐‐IIII

•• Can we sustain these for:Can we sustain these for:
–– Full code accelerationFull code acceleration
–– DoubleDouble‐‐precision calculationsprecision calculations

•• Is performance gap going to increase/decrease with multiIs performance gap going to increase/decrease with multi‐‐core systems?core systems?
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Key Experiences (and Challenges)Key Experiences (and Challenges)

•• No common software stack across platformsNo common software stack across platforms
–– OS, runtime, virtualization different for each systemOS, runtime, virtualization different for each system
–– Lhotse software stackLhotse software stack

•• Performance projectionsPerformance projections
–– Uncertainty in architecture/application mappingUncertainty in architecture/application mapping
–– Modeling Assertions for symbolic application modelModeling Assertions for symbolic application model

•• Performance instabilitiesPerformance instabilities
–– Small changes in source code can cause big changes in Small changes in source code can cause big changes in 
performanceperformance

–– Improved development environments, compilers, and Improved development environments, compilers, and 
librarieslibraries
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More details More details ……

[1][1] S.R. Alam, P.K. Agarwal et al., S.R. Alam, P.K. Agarwal et al., ““Achieving Supercomputer Performance Achieving Supercomputer Performance 
for for BiomolecularBiomolecular Simulations on Reconfigurable Systems,Simulations on Reconfigurable Systems,”” IEEE IEEE 
ComputerComputer, 40(2):66, 40(2):66‐‐73, 2007.73, 2007.

[2][2] S.R. Alam, N. Bhatia, and J.S. Vetter, S.R. Alam, N. Bhatia, and J.S. Vetter, ““An Exploration of Performance An Exploration of Performance 
Attributes for Symbolic Modeling of Emerging Processing Devices,Attributes for Symbolic Modeling of Emerging Processing Devices,”” Proc. Proc. 
3rd International High Performance Computation Conference (HPCC)3rd International High Performance Computation Conference (HPCC), , 
2007.2007.

[3][3] S.R. Alam, J.S. Meredith, and J.S. Vetter, S.R. Alam, J.S. Meredith, and J.S. Vetter, ““Balancing Productivity and Balancing Productivity and 
Performance on the Cell Broadband Engine,Performance on the Cell Broadband Engine,”” Proc. IEEE Annual Proc. IEEE Annual 
International Conference on Cluster Computing, 2007.International Conference on Cluster Computing, 2007.

[4][4] J.S. Meredith, S.R. Alam, and J.S. Vetter, J.S. Meredith, S.R. Alam, and J.S. Vetter, ““Analysis of a Computational Analysis of a Computational 
Biology Simulation Technique on Emerging Processing ArchitectureBiology Simulation Technique on Emerging Processing Architectures,s,””
Proc. Proc. HiCOMBHiCOMB 2007, Sixth IEEE International Workshop on High 2007, Sixth IEEE International Workshop on High 
Performance Computational Biology, 2007.Performance Computational Biology, 2007.

[5][5] P.C. Roth and J.S. Vetter, P.C. Roth and J.S. Vetter, ““Intel Woodcrest: An Evaluation for Scientific Intel Woodcrest: An Evaluation for Scientific 
Computing,Computing,”” Proc. 8th LCI International Conference on HighProc. 8th LCI International Conference on High‐‐
Performance Clustered Computing, 2007.Performance Clustered Computing, 2007.

http://ft.ornl.gov/pubs



15 Managed by UT-Battelle
for the Department of Energy

AcknowledgementsAcknowledgements

•• Thanks to contributors, sponsorsThanks to contributors, sponsors
–– ORNL Future Tech team ORNL Future Tech team http://http://ft.ornl.govft.ornl.gov

–– Experimental Computing Lab @ ORNLExperimental Computing Lab @ ORNL

•• More informationMore information
–– Future Tech: Publications: Future Tech: Publications: http://http://ft.ornl.govft.ornl.gov/pubs/pubs

•• AcknowledgementsAcknowledgements
–– This research was sponsored by the Office of Mathematical, InforThis research was sponsored by the Office of Mathematical, Information, mation, 

and Computational Sciences, Office of Science, U.S. Department oand Computational Sciences, Office of Science, U.S. Department of Energy f Energy 
under Contract No. DEunder Contract No. DE‐‐AC05AC05‐‐00OR22725 with UT00OR22725 with UT‐‐Battelle, LLC. Accordingly, Battelle, LLC. Accordingly, 
the U.S. Government retains a nonthe U.S. Government retains a non‐‐exclusive, royaltyexclusive, royalty‐‐free license to publish free license to publish 
or reproduce the published form of this contribution, or allow oor reproduce the published form of this contribution, or allow others to do thers to do 
so, for U.S. Government purposes.so, for U.S. Government purposes.




