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Введение 
В связи с развитием многоядерной архитектуры центральных процессоров и 

технологии массивного параллелизма на основе графических карт использование 
параллелизма в научных вычислениях стало возможно даже на небольших 
вычислительных кластерах с малым количеством узлов. 

Аппаратная характеристика вычислительного комплекса 
Описываемый высокопроизводительный вычислительный комплекс состоит из 3-х 

вычислительных узлов со следующими аппаратными характеристиками: 
• один узел с двумя центральными процессорами Intel Xeon E5-2670  (2.60 

GHz, 8 ядер, 16 потоков), 64 Гб ОЗУ; 
• два узла с одним центральным процессором Xeon E5-2670, 64 Гб ОЗУ и 

одной видеокартой Nvidia Tesla M2090 (512 CUDA ядер, 6 Гб памяти) на 
каждом узле. 

Система может быть расширена путем добавления новых вычислительных узлов. 
Выбор такой конфигурации дает возможность проводить как  параллельные 

вычисления с использованием центральных процессоров (в общей сумме 32 ядра или 64 
потока) с применением технологий OpenMP, MPI и др., так и с помощью графических 
карт при использовании технологии CUDA. 

Установленное программное обеспечение 
На вычислительный комплекс был установлен GNU Compiler Collection (gcc) [1], в 

который включены компиляторы для языков C, C++ и Fortran (gfortran версии 4.4.7 с 
поддержкой OpenMP) [2] и интерпретатор языка Python версии 2.7. Также были 
установлены следующие библиотеки: 

• OpenMPI и MPICH — для параллельных вычислений с использованием 
центральных процессоров [3-4]; 

• BLAS и LAPACK — библиотеки, реализующие численные методы решения 
задач линейной алгебры на языке Fortran, а также интерфейсы к ним для 
использования с языком C [5-6]; 

• библиотека GSL (GNU Scientific Library) [7]; 
• GAMESS (US) (General Atomic and Molecular Electronic Structure System) — 

пакет программ для вычислений в области квантовой химии [8]; 
• Python numpy и scipy — библиотеки, которые реализуют широкий спектр 

численных алгоритмов [9]. 

Основные этапы настройки системы управления заданиями 
На первым этапе для всех узлов вычислительного комплекса была настроена единая 

система аутентификации пользователей. Это было необходимо для возможности запуска 
задачи на всех узлах от имени одного и того же пользователя. Следует также учесть, что 
домашние каталоги пользователей должны быть доступны  на  всех  узлах 
вычислительной системы. 
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Далее был настроен беспарольный доступ по протоколу ssh с управляющего узла на 
вычислительные и обратно. Это необходимо для передачи заданий с центрального узла   
на вычислительные и возвращения результата. 

Следующий этап — установка и конфигурация менеджера вычислительных ресурсов 
PBS/Torque [10]. В процессе настройки необходимо было  прописать  конфигурацию  
узлов и выделить один из них в качестве сервера. Далее было создано  несколько  
очередей для различных задач. При создании очереди задаются такие параметры, как 
максимально доступное число процессоров, объем памяти и процессорное время. 

Выбор реализации MPI 
На вычислительный комплекс были установлены две различные реализации MPI: 

OpenMPI и MPICH. Обе реализации нельзя использовать одновременно, но есть 
возможность переключения между ними с помощью утилиты mpi-selector. После выбора 
конкретной реализации все команды MPI будут доступны пользователю. 

Выводы 
Вышеописанная конфигурация открывает большие  возможности  для  самых 

различных научных вычислений с использованием параллелизма. В будущем возможна 
установка дополнительного программного обеспечения, а также расширение аппаратной 
части дополнительными вычислительными узлами. 
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