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Linpack

Сложность выбора бенчмарка

+ Универсальный

+ Масштабируемый

+ Удобный

- Узкий

- Не репрезентативный
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cHARISMA (HSE University) – 10 место



Научные приложения

AUSURF112

1,25 × 1019 𝐹𝑙𝑜𝑝
Используется DFT

H2O-128

1,29 × 1019 𝐹𝑙𝑜𝑝
Используется DFT
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Состав кластера cHARISMa
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Расчет CP2K Расчет QuantumEspresso

Масштабируемость квантовых пакетов
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CPU Type A Type B Type C Type D

1 696 681 793 783

2 979 979 1109 1319

CPU Type A Type B Type C Type D

1 628 613 870 888

2 948 937 1264 1303

Производительность одного 

процессора и целого узла, GFlops

CP2K

QuantumEspresso

Производительность одного 

процессора и целого узла, GFlops

Нормировка на цену 

и энергопотребление

Нормировка на цену 

и энергопотребление
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Заключение

• Анализ узких мест в пакетах CP2K и QuantumEspresso

• Добавление графических ускорителей (GPU)

• Сравнение с другими HPC системами
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Дальнейшее направление исследования

Показано, что в данном классе задач:

• Суперкомпьютер “cHARISMA” является эффективной системой

• Наиболее производителен узел типа D (2 x Intel Xeon Gold 6248R)

• Наиболее экономически эффективен узел типа С (2 x Intel Xeon Gold 6240R)
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