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Para: Eriwelton Vilela Coelho <eriwelton@ufla.br>

Boa Tarde Eriwelton
Segue retorno do professor

---------- Forwarded message ---------

De: TEODORICO DE CASTRO RAMALHO <teo@ufla.br>

Date: qua., 13 de jan. de 2021 as 14:34

Subject: Re: Edital Cluster

To: Crislaine Aparecida Costa Nicolau <crislainenicolau@ufla.br>, <teodorico.ramalho@gmail.com>, Pro-reitoria de
Pesquisa - PRP/UFLA <prpprojetos@ufla.br>, IGOR SAULO SANTOS DE OLIVEIRA <igor.oliveira@ufla.br>

Prezados membros da Comissdo de Licitacdo

Boa tarde, tudo bem?

Mais uma vez, agradecemos toda a atencdo e esforcos para concluirmos a presente licitacdo e
dotarmos o Laboratdrio Multiusudrio de Computacdo Cientifica da UFLA de moderno recurso
computacional. Nosso intuito é justamente garantir que teremos equipamentos adequados e que supram
nossa demanda e necessidade de processamento, considerando os varios grupos de pesquisa da UFLA que
trabalham com Computacdo Cientifica nas dreas de Quimica, Fisica, Biologia, Engenharia e Ciéncia da
Computacao.

Na presente oportunidade, fizemos uma analise comparativa das maquinas e os dois pontos que
observamos grande diferenca sdo i) processadores e a ii) GPU (GPU Node). Dessa forma, seguem as
observacgoes:

i) Processadores

i.1) Os processadores do Head Node possuem o mesmo numero de cores, porém o clock é bem menor,

o que influencia bastante no desempenho, pois, como é de amplo conhecimento, o gerenciamento do

cluster é serial e por isso a configuracdo de referéncia no edital possui um clock alto e poucos cores.

Dessa forma,_com relacdo esse item, ndo se observa equivaléncia com a configuracdao de referéncia

presente no edital.

i.2) Outra diferenca que pode ser observada com relacdo a configuracao de referéncia descrita no edital
é sobre os processadores do Compute Nodes (NOs de processamento) que possuem 4 cores a menos por
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processador, porém, um clock mais alto.

i.3) Outra diferenca que pode ser observada com relacdo a configuracdo de referéncia descrita no edital

é que o GPU Node (GPU) possui 8 cores a mais por processador, porém, um clock mais baixo.

i.4) Em termos dos ndés de processamento (Compute Nodes), utilizamos, conforme comentamos e

consta no edital, o benchmark HPL para os testes de desempenho. De fato, o spec é um étimo parametro

para avaliacdo de desempenho no geral, mas por se tratar de computacado cientifica e computacao de alto
desempenho (HPC), estes benchmarks utilizados acabam sendo muito distintos dos workloads que

executamos no laboratério. Assim, atualmente, o HPL é o parametro mais reconhecido de avaliacdo de

desempenho de clusters de alto desempenho. Os resultados de desempenho nao foram apresentados

com o benchmark HPL, que consta no edital.

i.5) Calculo aproximado de desempenho com precisdo dupla, o pico real da solu¢do proposta estad descrito

abaixo:

Tabela 1. Desempenho aproximado utilizando o pico real da solucao
proposta.

Node Est. Rmax
Compute Nodes 3,89TFLOPS
GPU Node 0,47TFLOPS

Tabela 2. Desempenho aproximado utilizando o pico real da solugao que
consta no termo de referéncia.

Node Est. Rmax
Compute Nodes 4,32TFLOPS
GPU Node 1,29TFLOPS

O cdlculo de pico real foi feito baseado em experiéncias e em maquinas da mesma familia de
processadores para ambas solu¢des. Dados acima ainda estdao sem os valores das GPUs, pois a Nvidia

omitiu os valores da T4 para precisdo dupla. E importante ressaltar também que o Head Node n3o foi
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calculado, pois ndo fara processamento de dados. Dessa forma,_com relacdo esse item, ndao se observa

equivaléncia com a configuracao de referéncia presente no edital.

i.6) Notamos também que o cache e a velocidade das memdrias sdo inferiores as especificagées do edital.

i) GPU Node

ii.1) A parte da GPU é o ponto mais critico, pois utilizaremos justamente para o software Gaussian, que
é o software mais utilizado na UFLA para calculos de estrutura eletronica, e a T4 ndo estd homologada para
esse software, conforme documento do site oficial https://gaussian.com/g16/gpus.pdf. Além do mais,
ndo encontramos nenhum artigo utilizando a mesma. Esse fato certamente compromete a instalacdo do

Gaussian no cluster de computadores.

No edital, a instalagdo do Gaussian no cluster de computadores é solicitada no item 3.1 de Servicos

Inclusos. A GPU é parte integrante do cluster, que consta de 1 Head Node, 2 Computer Nodes e 1 GPU
Node. Nesse sentido, é importante salientar que, para garantir a instalacdo e o pleno funcionamento do
Gaussian no cluster, a GPU (GPU node) deve ser homologada para o software Gaussian. A configuracdo
descrita no termo de referéncia, que consta no edital, possui GPU (GPU node - P100) homologada para o
software Gaussian. A instalacdo e o pleno funcionamento do software Gaussian como também a
equivaléncia com a GPU de referéncia, que é prerrogativa no edital, foi solicitada para o pleno

funcionamento do mesmo em nosso workload. Dessa forma, com relacdo a esse item, ndao se observa

equivaléncia com a configura¢ao proposta como referéncia.

ii.2) Além disso, no comparativo entre a GPU T4 e P100, os testes mostraram desempenho muito
abaixo da T4 tanto para resultados de precisdo simples quanto dupla. Provavelmente, por ndo ser da
categoria HighEnd da Nvidia Tesla. Por isso, em termos de desempenho, ela acaba sendo muito inferior a

P100, que consta no edital como referéncia. Os dados sdo descritos nas tabelas 3 e 4.

Tabela 3. Double Precision Results

GPU Tesla T4 Tesla V100 Tesla P100
Max Flops (GFLOPS) 253.38 7072.86 4736.76
Fast Fourier Transform (GFLOPS) 132.60 1148.75 756.29
Matrix Multiplication (GFLOPS) 249.57 5920.01 4256.08
Molecular Dynamics (GFLOPS) 105.26 908.62 402.96
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S3D (GFLOPS) 59.97

Tabela 4. Single Precision Results

GPU Tesla T4
Max Flops (GFLOPS) 8073.26
Fast Fourier Transform (GFLOPS) 660.05
Matrix Multiplication (GFLOPS) 3290.94
Molecular Dynamics (GFLOPS) 572.91
S3D (GFLOPS) 99.42

Link completo: https://www.microway.com/hpc-tech-tips/nvidia-turing-tesla-t4-hpc-performance-

benchmarks/

Dessa forma, com rela¢do esse item, nao se observa equivaléncia com a configura¢do proposta
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como referéncia como descrito no item 2.1.1. de Justificativa e Objeto da Contratacao.

Desde ja agradeco a atencao e me coloco a disposicao.

Cordialmente,

Teodorico

Em qua., 13 de jan. de 2021 as 10:12, Crislaine Aparecida Costa Nicolau <crislainenicolau@ufla.br> escreveu:

Bom Dia professor,
Tudo bem?
Segue em anexo o edital do Cluster
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Crislaine Ap? C.N.Botelho
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