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Slovni vyjadFeni, komentafe a pFipominky vedouciho:

Pocitatové simulace provadéné v programu Gromacs trvaji dny az tydny pfi paralelizaci na CPU.
Posledni verze programu podporuji vypocty na GPU a oteviraji moznost simulace zrychlit. Cilem
magisterské prace bylo:

1) Navrhnout PC s vypocetni grafickou kartou, nainstalovat linuxovy opera¢ni systém, program
Gromacs, knithovny OpenCL pro podporu vypoétii na GPU a MPI pro paralelizaci na CPU,
kompilator jazyka C pro sériové, paralelni MPI i OpenCL vypoc¢ty. GPU verzi programu
Gromacs doinstalovat i na stavajici po¢ita¢ s GPU kartou.

2) Otestovat efektivitu vypocti na GPU vs. na CPU na nové sestaveném a star$im stroji i klastru
gram Metacentra pro odli$né a riizné veliké systémy.

3) Otestovat rozdily v chovani programu v GPU a CPU verzi, pfipravit utilitu pro GPU paralelni
analyzy konfiguraci, kterou by vedouci prace mohl upravovat dle potteby.

V bodé 1) vedouci fungoval jako klient stanovujici pozadavany cil (bez detailnich znalosti moznych
feSeni) a student samostatné splnil zadané. Student narazil na obtize s instalaci opera¢niho systému
spolupracujiciho s grafickou kartou, ale uspésné obtize piekonal. Funkéni PC rozsitujici stavajici
klastr je vyznamnym praktickym ptinosem DP.

V ¢asti vénované testovani efektivy ocenuji bohatost testovanych kombinaci. Zpisob vypoctu a
efektivita program Gromacs totiz zavisi na kombinaci nastaveni po¢tu CPU jader a GPU, Ize i volit,
zda se nékteré Casti vypoctu interakénich sil maji pocitat na CPU nebo GPU. Student se musel do
potiebné hloubky sezndmit s programem Gromacs, aby mohl specifikovat rtizné parametry vypoctu
a spousténi simulaci. Vysledky této ¢asti jsou zasadni pro rozhodovani o nakupu dals§tho HW pro
zvySovani vykonu vypocetniho klastru vedouciho prace a spousténi simulaci s optimalnimi
parametry.

Rozdily v chovani GPU a CPU verze zjistil v priibéhu feseni této DP doktorand vedouciho.Tento
cil byl tedy z DP vypustén.

Zavéretnym ukolem studenta bylo a) vytvofit program na ¢teni konfiguraci v .xtc formatu a b)
roz§ifit jej na program vyuzivajici GPU pro analyzu konfiguraci, ktery by vedouci mohl nasledné
jednoduse upravovat ke konkrétnim ucelim. Z ¢asovych diivodu student splnil pouze prvni ¢ast. Ta
je samostatné také pfinosna, umoziuje okamzité vytvorfeni paralelni CPU verze a fesi problém
analyzy trajektorii bez nutnosti konverze do fadové objemnéjsiho .gro formatu, ale ¢ast b) méla
potencial nejen vytvofit nastroj pro jesté rychlejsi zpracovani trajektorii, ale i slozit&jsi vlastni GPU
program.

Souhrn: DP se sklada z n€kolika ¢asti, motivovanych potfebou védeckého tymu. Nekteré asti byly
splnény k pIné spokojenosti, jiné s vyhradami.
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