Cluster Argentino de Bajo Costo para Molecular
Dynamics y Machine Learning

Resumen ejecutivo: Con una inversion de ochenta mil ddlares
estadounidenses es posible armar un cluster de 36 GPUs de ultima
generacién para dinamica molecular y aprendizaje automatico. Mas
de cien investigadoras/es de primera linea del sistema de CyT del
pais podran usarlo y mejorar sus herramientas de investigacion. La
relacion MFLOPS/USD es cinco veces mejor que la mejor compra de
equipamiento de cémputo que se haya hecho en Ciencia y Técnica
en los ultimos afos.

Desde el Centro de Computacion de Alto Desempefio (CCAD) de la Universidad
Nacional de Coérdoba (UNC) estamos impulsando una inversién en tarjetas graficas para
realizar cdmputo de dinamica molecular y aprendizaje automatico.

El CCAD realiz6é en 2017 una experiencia exitosa en un reposicionamiento de
hardware, transformando dos nodos del viejo cluster Mendieta
(https://ccad.unc.edu.ar/equipamiento/cluster-mendieta/) en computadoras con tarjetas
graficas (GPUs) para calculos. Estos dos nodos se Illaman Nabucodonosor
(https://ccad.unc.edu.ar/equipamiento/computadora-nabucodonosor/) y desde que estan en
funcionamiento comprobamos que tienen un excelente desempefio en workloads de MD
(molecular dynamics) y ML (machine learning). A tal punto resultan exitosos, que muchas
investigadoras e investigadores de todo el pais han requerido cuenta para poder correr en
estos dos workloads, a priori, disimiles.

Hemos realizado un relevamiento de personas y grupos de investigacion
interesados en contar con lo que seria el Primer Cluster Nacional de GPUs. Tenemos
casi un centenar de personas de ciencia y técnica de todo el pais (Universidades e
Institutos de CONICET) con necesidad de correr en un cluster de estas caracteristicas para
mejorar la calidad de sus investigaciones. Mas corridas, modelos mas detallados, mayor
rango de tiempo de simulacion.

Los costos para su adquisicion son bajos, ya que gran parte de la inversion esta
hecha por el CCAD-UNC y son los nodos de Mendieta. Solo resta comprar las GPUs y
pagar el servicio de re-adecuaciéon de los servidores. Teniendo en cuenta que cada GPU
sale alrededor de 2100 USD, que cada nodo incorpora tres (3) GPUs y el costo de
re-adecuacion de un nodo es de 400 USD, reconvertir los 12 nodos de Mendieta
implican una inversion de 80000 USD. Con esto lograriamos un rendimiento pico teérico
de 360 TFLOPS de precision simple -float32- que es la precision mas utilizada en los
workloads de MD y ML. Esto implica una relacién de 4500 MFLOPS/USD, que es cinco
veces mejor que una excelente compra que hizo la UNC en septiembre de 2020, logrando
856 MFLOPS/USD (float32, pico) para su nuevo cluster Serafin.


https://ccad.unc.edu.ar/equipamiento/cluster-mendieta/
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¢, Por qué una computadora para Machine Learning sirve para
Molecular Dynamics y viceversa?

En High Performance Computing (HPC) se habla de workloads similares cuando
en dos computaciones se utilizan con igual balance ancho de banda de memoria, unidades
de procesamiento de punto flotante, unidades de procesamiento de punto entero vy
paralelismo.

Por un lado tenemos Machine Learning (ML) que desde siempre se ha
promocionado como el nicho donde las Graphics Processing Units (GPUs) resultan muy
convenientes respecto a la relaciéon de calculos/tiempo (velocidad) y calculos/inversién
(eficiencia econdmica). Esto es asi porque las GPUs presentan una forma de paralelismo,
ancho de banda a memoria y tipos de datos que es muy convenientes para este workload
que realiza muchos calculos de punto flotante de simple y media precision (float32, float16,
bfloat16, tfloat16, float24).

Por otra parte en Molecular Dynamics (MD), se empezé a utilizar cada vez mas una
técnica que se denomina mixed precision [1], para aprovechar el desbalance entre unidades
de computo float64 y float32 que hay en las GPUs gamers (1:8, 1:32) respecto al disefio
tradicional en CPU (1:2), ademas de aprovechar mejor la memoria en tamafo y ancho de
banda, ya que para representar la posicion de un atomo alcanza con float32. Lentamente
todos los paquetes de MD (AMBER, GROMACS, LAMMPS, etc.) empezaron a incorporar
esta técnica y actualmente, la gran mayoria de ellos hace casi todos sus célculos en float32
[2]. Este alejamiento de la precisién doble es una tendencia general [3].

Una GPU gamer es una decisién de disefio que implica utilizar gran parte de los
~400nm? de silicio para transistores de ~10nm en unidades de cémputo para float32, ya que
ese es el tipo de datos que los videojuegos utilizan para lograr el realismo 3D que la
industria requiere.

Los workloads de ML y MD son, a los ojos de las y los usuarios, dos cargas de
trabajo en la cual la GPU brilla, tanto por su velocidad en TFLOPS, como por su
conveniencia econdmica, TFLOPS/USD.
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