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Einleitung

Das Verhalten komplexer Biomolekiile in der Natur kann durch Simulation nachgebildet und beschrieben
werden. Diese komplexen Molekular-Dynamik-Simulationen werden vor allem durch langreichweitige
Wechselwirkungen in ihrer GréBe und Ausfiihrungszeit limitiert. D.h. es werden flexible und skalierbare
Elektrostatik-Methoden bendtigt, die vorhandene Rechenressourcen effizient nutzen und so die extreme
Parallelitdt von heutigen Exascale-Maschinen besser ausschopfen. Die schnelle Multipole Methode (Fast
Multipole Method, FMM) ist ein Vertreter aus der Klasse schneller Coulomb-L6ser, welcher mit optimaler
Laufzeitkomplexitat und optimaler Kommunikationskomplexitat eine Alternative zur etablierten Elektrostatik-
Methode PME darstellt. Des Weiteren erlaubt sie a priori fehlerkontrollierte Simulationen nicht-periodischer
Teilchensysteme, sowie inhomogener Teilchensysteme und die effiziente Durchfiihrung von Simulationen mit
Protonierungsdynamik.

1. Urspriinglicher wissenschaftlicher Stand und Aufgabenstellung

Zur Berechnung von langreichweitigen Wechselwirkungen in GROMACS wird bis heute fast ausschlie3lich die
PME (Particle Mesh Ewald) verwendet. Mit ihrer O(NlogN) Laufzeitkomplexitdt und O(p?) Kommunikations-
komplexitat, sowie zahlreicher hochoptimierter Implementierungen auf unterschiedlichen CPU- und GPU-
Supercomputern, ist die Methode der De-facto Standard in GROMACS. Bei Verwendung von hochparallelen
HPC-Systemen werden die dabei verwendeten FFTs jedoch zum Kommunikationsengpass und verhindern eine
weitere Laufzeitreduktion durch steigende Parallelitdt. Fir die heute verfiigbaren Exascale-Supercomputer mit
hochstparallelen GPU-Knoten ist die Skalierbarkeit aber von essentieller Bedeutung. Besonders die
asymmetrische Verteilung von Rechenressourcen — weg von der CPU und hin zur GPU - stellt eine grole
Herausforderung fir die Bibliotheksentwicklung dar.

Daher ist das breite Ziel dieses Vorhabens, die Entwicklung eines modernen, FMM-basierten Elektrostatik-
Moduls fiir die MD Software GROMACS, welche diesen Kommunikationsengpass vermeidet und somit die
eingesetzten HPC-Ressourcen besser nutzen kann.

2. Ziel dieses Vorhabens

Eine zentrale Aufgabe dieses Projektes war die vollstandige Portierung aller FMM Bestandteile auf die GPU.
Besonders das kontinuierliche Vorhalten und Umspeichern von Daten zwischen CPU und GPU fihrt zu einer
merkbaren Verschlechterung der Gesamtrechenzeit. Daher sollen alle Bestandteile der FMM-Bibliothek
ausschlieBlich auf der GPU gespeichert und verarbeitet werden. Die freiwerdenden Ressourcen auf der CPU
konnen Uberdies fiir die Berechnung weiterer Bestandteile jenseits der Coulomb-Wechselwirkungen in
GROMACS genutzt werden.

Zusatzlich zum klassischen, vollstandigen Octree, welcher einen schnellen Zugriff auf die Daten von homogenen
Teilchensystemen ermdglicht, wurde ein adaptiver FMM-Baum implementiert. Dies ermdglicht neben den
klassischen Simulationen nun auch die effiziente Berechnung von inhomogen Teilchensystemen (z.B. Sprays) auf
der GPU. Ein entscheidender Vorteil gegeniiber PME, da hierbei leere Regionen im Baum anders als im PME-Grid
nicht zu einer massiv hoheren Rechenzeit fiihren. Ein weiterer Vorteil des adaptiven Baumes ist die Begrenzung
des bendtigten GPU-Speichers.



Die bisherige Nutzung von FMMs auf der GPU zeigt sich vor allem durch die Verwendung als Recheneinheit fiir
das FMM-Nahfeld, welches trivial parallelisierbar ist. Die eigentliche Schwierigkeit der GPU-Parallelisierung
zeigt sich im Fernfeld. Neben den bereits vorhandenen O(p*)-Operatoren sind nun auch alle O(p?) Operatoren
vollsténdig auf der GPU vorhanden und reduzieren die Laufzeit weiter.

Ein Hauptpunkt zur Nutzung von Exascale-Ressourcen ist die Mdoglichkeit der Nutzung vieler GPUs bzw.
mehrerer GPU-Knoten fiir die FMM. Zum Projektstart konnte lediglich eine GPU genutzt werden. Fir kleinere
Teilchensysteme (<10’ Teilchen) stellt dies kein Problem dar, da die Rechenzeit bereits im gewiinschten
Millisekundenbereich liegt. Fiir mehrere Millionen bzw. Milliarden von Teilchen ist eine Parallelisierung lber
GPU-Grenzen hinweg aber zwingend notwendig.

Der Ubliche Weg wird hier Uber eine MPI-Parallelisierung realisiert. Da aber eine vollstdndige GPU-
Parallelisierung angestrebt wurde und die Kommunikation mittels MPI zwingend tber die CPU abgewickelt wird,
haben wir uns hier flr alternatives Kommunikationsmodell entschieden. Dabei ist es nun mdglich, die
unerwiinschte Einflussnahme der CPU auf die Kommunikation zu unterbinden und direkt aus dem Rechenkern
einer GPU an eine beliebige andere GPU innerhalb oder aul3erhalb des Knotens Daten zu senden. Mit Hilfe des
SHMEM-Ansatzes — in unserem Fall NVSHMEM fiir Nvidia GPUs — ist es mdglich den Austausch von Daten aus
GPU-Speicher zu GPU-Speicher direkt durchzufiihren.

Die Nutzung von GPUs bringt auch in einem anderen Themenkomplex Erweiterungen mit sich. So ist die
Performance auf modernen Grafikkarten nicht mehr nur fiir 64bit FlieRkommazahlen sondern vor allem fiir 32bit
FlieBkommazahlen bzw. noch kleinere Datentypen (TF32, BF16) erheblich gesteigert. Damit ist es jetzt auch
moglich, Rechnungen durchzufiihren, welche unabhangig vom gewahlten Datentyp Uberlauffrei sind. Die
besonders fiir groBe Teilchensysteme fehlerbehaftete Ausfiihrung und evtl. Neuberechnung fallt somit hinfallig
und ermdéglicht eine stabile Berechnung unabhangig vom gewahlten FlieBkommatyp.

Der Code ist auch wie der CPU-Code frei verfligbar in einem eigenen Repository (https://code.fmsolvr.fz-
juelich.de) verfiigbar. Durch die Build-Skripte von Gromacs und und der vom KTH entwickelten FMM-API, l3sst
sich die Fmsolvr GPU-Bibliothek direkt als Backend in Gromacs nutzen. Die Korrektheit und Performance wurden
dabei auf V100, A100, H100 und B100 GPUs der neuesten Generation getestet und validiert.

3. Wesentliche Ergebnisse und Zusammenarbeit

Das Ergebnis dieses Vorhabens ist eine produktionsreife, leistungsfahige Fast-Multipole Methode (FMM), die in
GROMACS als direkter Ersatz fiir das herkémmliche Particle-Mesh-Ewald (PME) Verfahren eingesetzt werden
kann.

Im Kern der Neuerung stehen adaptive Baumstrukturen, die speziell fir inhomogene Teilchensysteme mit
offenen Randbedingungen optimiert und damit ideal fiir GPU-Anwendungen nutzbar sind. Durch diese adaptiven
Biaume konnte die Laufzeitkomplexitat hochgenauer Berechnungen von O(p*) auf O(p®) reduziert werden.

Ein weiterer Meilenstein ist die Erweiterung der Skalierbarkeit der FMM auf GPU-Multinode-Systeme mittels
NVSHMEM, wodurch jeglicher Kommunikations-Overhead iiber die CPU entfallt und die Methode véllig
unabhangig vom GROMACS-Kommunikationspfad operiert.

Die Robustheit der FMM wurde fiir beliebige Teilchensysteme auf GPUs mit dem Float-32-Datentyp
grundlegend verbessert. Durch konsequente Vermeidung von Datentyp-Uberliufen werden bislang hiufige
Abbriiche verhindert — die zuvor eingesetzte Rechenzeit wird somit nicht mehr verschwendet.

Damit bietet das Projekt nicht nur eine sofort einsetzbare, effiziente Alternative zu PME, sondern auch ein
offenes Fundament fiir weitere Optimierungen und Forschungsarbeiten im Bereich hochpraziser,
GPU-beschleunigter Molekulardynamiksimulationen.
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