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My interest: The development of fast, reliable and adaptive software 
for computational molecular science



������	���	��	�&���


� �	��
�����	�
��!�
���	�
��
– "�'�'�(����)��*'�����+�)��*')�$� ������
�
���
��
,� �����*-�

� �������	���
���
� 	���
– ".+����������
�/��	�
����	�����0
– �1.
�
�
��2�����������

�	��/
����	����#�����
��0
– ������

�����
��
– ���	
�����	
��
�/�
������������3�
� ��������������0

� �


�����
��	��� 	���
– ��	
�����!��
�
�	����������
����������


)���	�
��� �	������
����

/����
� ����
0



*���4�	���	�� ÛÛÛÛ ��!���	�������
��

� *	��
�
�����

���������
�
���
– *	���.�!!�1����������)�����	��

�����

,��
����/�
	������$0

� ��	�������

�	
1���������	�
– ������
���
���#�	
�
�	�.

��������
��

� ��	������
��	�������	�
– �����������	������������������


��	��

�����1����
�����!!���
�

� 5����

�!�	������	��	����	6
– '���
����������������'�&�1

– ���������������
��%�����

� 5����

�!�	�����%�(	���
��6
– �
���!�#
	����
7��
���������1���

�����
���
�	��
���
����'

– $
	
�����������������������
��
%�����

� 5����

�	�����!�������������
6
– ����������������
�
�����
�89:

������	���	
������������������������
��
����	���)��	��
!�	�	���
)�����	������
)��'���
�
�	� ��
��
����



"�'�'�� *8;;::� �����������
�	��
�����	����
��

�  	
�
)�1���,
�������	�

� +���,
��!���	���
����������
� <��
!!�	�����!!���
������	
�


�	��	���
��� �
��

�  	���
��!�;�
����	��	���

�	

� ������
��	�������	�
� *�	����
����
�����
,
��������



'��	��
#���2���
������#
���/����
���=��	�
��0

� >���$����	�

– '��	��
#�
– ���
������1�����	
��/80�#����	�/�0��	�����
– +������	���������	��
��
�����	
�
– ���	
���
������#�	��
��	
�

� ��	�����
– *	��
!�	�8���� ����/?@;�+��#�
��1��0�	���
��	��
��
 �����	���	��
����
��

� '

��

– *	��
!�	�	���
�������� ��
– ���
��#�
��	
�����	
��#����	
– �����	

����
������



����	��*	��
!�	�����


=������ +����
����/ +(
��0

4�
��'�
�
���� /�
��0 9>+ 9�+ 9::�+

������ ���� ## ./.0 ./1. %/%.

������ ������!�'��� 	
��" %1 ./.& #/2. 0/%.

��� � ����� %1 ./.& ./&. ./3.

����� �������!�'��� 	
��" %3 ./.3 #/1. 0/..

����� ���� %# ./#3 30/43 53/%#

*�	���

/��1����0

����������@A <;::B
9 47�-���	�


'�������	�-�C@@::
-DA 47)�A���	�


% 0/&. 3/#1

# 3/.4 3/15

0 6)� &/43

& 6)� 5/#&

Compare with CPU memory bandwidths
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for each row i do
for l=ptr[i] to ptr[i+1]-1 do

y[i]=y[i]+val[l]*x[ind[l]]

Val

ind 0 3 1 3 4 0 2 2 3 4 3

ptr 0 2 5 7 10



���� ������� ����
�������

� ��������	��
��

– �����
�����	�
�2����
��6

� ���������

– $����)�!����-��	�!����A6

� ���	�����!��		��

–  ��1��)������	�)�
��	����	����
����6

� *�	��������1���,

– 4���������!�����6

� 5�	,������
#


��
– ����
���	�1���,���	�
�
��
��6



���� ������� ����
�������

� ��������	��
��

– �����
�����	�
�2����
��6

� ���������

– $����)�!����-��	�!����A6

� ���	�����!��		��

–  ��1��)������	�)�
��	����	����
����6

� *�	��������1���,

– 4���������!�����6

� 5�	,������
#


��
– ����
���	�1���,���	�
�
��
��6



Block 1

�����
��� #���2����
����
��	��

t0 t1 t2 t3 tnBlock 0

t0 t1 t2 t3 tnBlock 1

t0 t1 t2 t3 tnBlock m

t0
Block 0

t1

tn

Block m

• Threads in block cooperate in 
reading in one row

• Row must be multiple of 
threads (actually data type 
size)

• Single thread reads in entire 
row

• Slower (data type size)
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Leads to many possible combinations!

Denote a specific implementation as:

[coa/seq]-[sr, mr-c, mr-s]-[f1, f2, f4]_[val/ind]-[ptr]-[vec]
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Random Constant row Highly Structured
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� Can we pick which implementation given the input parameters 
of the matrix?

– Explored use of  Weka decision tree, but led to overfitting
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• Performance for 27,000 particle simulation with Lennard-Jones 
interactions, no cut-off including and using single precision

E.C. McCreath et al "Using the Cell Broadband Engine and NVIDIA 8800 GPU for Computational 
Science Applications: A Particle Dynamics Comparison", Proc. Int. Symposium on Applied 
Computing and Computational Science. Aug 1-3, 2008, Hong Kong
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