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Slovni vyjadreni, komentare a pripominky vedouciho/oponenta:

Pfedkladana diplomova préce je v zakladni mySlence koncipovana jako snaho autora o zrychleni bé¢hu
programu Gromacs pomoci aditivni grafické karty s polem GPU procesorti.

Prace je ¢lenéna logicky a obsahuje navrh kompletniho feeni po¢inaje vybérem hardwaru a konce findlnim
nasazenim a otestovanim programu Gromacs, ktery je autory odladén pro vyuziti na GPU kartéach.

V zavéru prace autor srovnava vyhody uziti klasickych procesorti vs. GPU procesorti a dochézi k
zavéram, kdy mé vyuziti GPU procesorti smysl.

Zasadnim problémem této diplomové prace je jeji nevyhovujici informaticka tiroveti, coz ovSem neni jen
vina studenta. Vybér hardwaru, stazeni zdrojovych kodii z konkrétni url adresy, instalace programu ¢i
ovladacu karty tvofi vice nez 60% textu. Toto osobné povazuji za zasadni nedostatek, nebot’ se jedna o
naprosto elementarni véci a po odborné strance praci nikam neposouvaji. Dalsich 20% obsahu prace tvori
pfehledové tabulky, obsah, testovaci vypisy programu a zdrojovy kod programu pro ¢teni “xtc trajektorii”.
Zbylych 20% prace obsahuje velmi struény popis vlastniho zptsobu paralelizace, ktery byl autory pouzit

v programu Gromacs, vybéru oné konkrétni grafické karty a zhodnoceni naméfenych vysledki.

Po védecké stance 1ze konstatovat to, Ze autor nikterak nepopisuje uvod do zkoumané problematiky,
program Gromacs viceméné pouziva jen jako benchmark, nikterak jej neméni ani principielné
neoptimalizuje. Pfidana hodnota prace (a sice ono praktické otestovani) je navic degradovano tim, Ze
samotna spole¢nost INVIDIA podobné otestovani provedla (GROMACS 4.6 Pre-Beta Benchmark Report
v roce 2012) a autor viceméné potvrdil pfedem znamé vysledky.

Urovei programu pro &teni XTC trajektorii z programatorského hlediska je velmi nizka, sloZitosti odpovida
semestralni praci na urovni 1.ro¢niku vysoké skoly. Autor ovSem v praci sam uvadi, Ze tuto pasaZ nemohl
diky nedostatku ¢asu vice rozvinout.

Rozhodujicim faktorem p#i hodnoceni studenta pro mne v bylo v tomto pfipadé zejména spln€ni hlavniho

cile prace a tento z veétsi ¢asti splnén byl.
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Slovni vyjadreni, komentifie a pfipominky vedouciho/oponenta:

Pfedkladana diplomova prace se zabyva problematikou vyuziti grafického procesoru pro vypoéty v oblasti
simulace molekulérni dynamiky. Cilem prace je pro vybrany graficky procesor navrhnout a implementovat
vypocetni systém s vhodnou hw a sw konfiguraci a formou srovnavacich testi ovéfit jeho efektivnost.

Konkrétné se jedna o kartu GeForce GTX 780, ktera byla umisténa do modifikované hw sestavy
doporu¢ované prodejcem. Z hlediska sw konfigurace byl systém vytvofen instalaci os Linux Open SUSE
13.2, GPU driveru, prostfedi CUDA 7.0 a Open MPI 1.8.5 v¢etné ICC kompilatoru a nastroje CMake.

K provadéni simulaénich testl byl do tohoto prostfedi zkompilovan sw balik Gromacs 5.0.5.

Toto feSeni je nasledné podrobeno celé fadé srovnavacich experimentu. Jejich vysledky jsou komentovany
zaveru prace.

Lze konstatovat, ze pfedlozena diplomova prace spliiuje zadani v pozadovaném rozsahu az na bod tykajici
se vyvoje aplikace pro ¢teni trajektorii. Tento bod byl splnén pouze ¢aste¢né.

Praci hodnotim stupném velmi dobfe.

Pripadné otazky pri obhajobé a naméty do diskuze:
V zavéru je konstatovano, Ze vzhledem k vyssi rychlosti vypoét se nakup a pouziti systému pii vypoctech
pomoci Gromacs vyplati. Vychazi toto tvrzeni z n¢jaké hlubsi ekonomické analyzy?
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