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雪湖科技借 Alveo 打造分子动力学计算
专用引擎加速新药研发 

公司简介

雪湖科技 “Yaddle MD” 在基于 FPGA 的 Alveo 加速卡上
提供高性能分子动力学计算专用解决方案

 

 

项目概述

图 1 – 药物研究与发现过程中使用的分子动力学计算

上海雪湖科技公司成立于 2017 年，是一家致力于高性能计算产品

研发与解决方案的创新企业。该公司主要为生命科学、石油天然气

勘探、自动驾驶、分布式存储和其他相关领域提供创新型专用高性

能计算解决方案和产品。

行业：人工智能及高性能计算 

总部：中国上海

成立时间：2017 年

http://www.snowlake-tech.com/ 

雪湖科技设计并研发的 “Yaddle MD” 是一个基于 FPGA 的分子动力学专用引擎。这是一种在赛灵思 Alveo™ 加速卡上实现的分子动力学

计算专用解决方案， 其借助赛灵思运行时库 (XRT) 通过分子动力学专用 API 为常用的分子动力学软件和其他分析插件提供兼容性支持。 

相较于在 CPU 和 GPU 上运行，运行在 Alveo 上的 FPGA 分子动力学专用引擎 Yaddle MD，显著提高了性能，并将总拥有成本降低数倍。

http://www.snowlake-tech.com/
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解决方案

  

案例研究

近年来，传统的基于结构 (structure-based) 的设计方法已经逐渐达到其极限，使得用于药物研究和发现的资本开支呈指数级增长。因而，

对于药物设计领域来说，基于运动 (motion-based) 的药物设计方案，即分子动力学模拟，堪称业界最激动人心也最具创新性的进步之一。

而分子动力学模拟的实现，则对算力有极高的要求。

 

在过去，只有大型超级计算机才有能力为分子动力学计算提供足够的算力。但是致力于提供“专用超算”解决方案的雪湖科技，希望打

破这个瓶颈，开发出一种比传统超级计算机性能更高而且成本更低、能效更高的解决方案。 

如上所述，为了促进医学的发展，药物研发已进步到分子层面。在这个层面上，科学家能够更加深入地理解分子和生物过程的作用，解

开它们运动的奥秘。

 

Yaddle MD 是雪湖科技面向高性能分子动力学计算而基于 FPGA 专门打造的分子动力学计算专用引擎。该方案借助赛灵思基于 FPGA 的 

Alveo U200 加速器卡实现了超高性能的 FPGA 分子动力学算法，能够执行非常复杂的计算。通过 Alveo 这一拥有自适应计算技术能力的

板卡，Yaddle MD 基于单张 Alveo 卡就可实现比使用 CPU 和 GPU 处理器更高的性能，提供此前只有超级计算机才能提供的强大算力，

从而大幅加速生物分子的动力学模拟速度。

借助 Yaddle MD ，助力用户可以实现：

        ·   在单片 FPGA 上实现完整的分子动力学计算，从而释放大量 CPU 资源

        ·   实现原子间相互作用的分布式式流水线计算，显著提高计算性能

        ·   编码原子之间的键合信息，并在实时计算过程中对其进行解码

        ·   通过工具集为常用的分子动力学软件和其他分析工具（包括格式转换）提供兼容性支持

赛灵思 Alveo 加速器卡专为满足瞬息万变的现代数据中心需求而设计，面向机器学习推断、视频转码、数据库搜索和分析等常见工作负

载，可提供比 CPU 高达 90 倍的性能。

由于复杂算法演进的速度已经远远超越了芯片的设计周期，因此功能固定的 GPU 和 ASIC 器件无法跟上发展节奏。基于赛灵思 16nm 

UltraScale™ 架构而构建的 Alveo 加速器卡，提供了独特的可重配置加速功能，不仅能够灵活适应算法的持续优化，而且还能在支持任意

类型工作负载的同时，降低总拥有成本。
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从性能上看，雪湖科技 Yaddle MD FPGA 分子动力学专用引擎运行在 Alveo 加速器卡上，比仅用 CPU 的分子动力学软件方案高近 

50 倍，比使用 GPU 加速的分子动力学软件方案高两倍，如图 2 所示。与此同时，FPGA 的功耗仅为 CPU 的 2/3，GPU 的 2/9，为此

使得 Yaddle MD 每度电可以提供的模拟量是 CPU 的近 100 倍，GPU 的近 10 倍。

雪湖科技生命科学计算首席科学家盛楠博士表示：“就像破案时‘看监控录像’远比‘看现场照片’要容易捕捉作案细节一样，分子
动力学模拟让药物设计人员更直接的‘看到’药物分子的整个生效过程，从而大幅提高新药研发的成功率。高性能是确保分子动力学
计算高效和精准的关键，雪湖科技基于 Alveo 的高性能分子动力学专用引擎，不仅能为客户节省大量时间成本，而且让基于动力学的
药物设计由不可能变为可能”。

目前，雪湖科技的 Yaddle MD 引擎已经开始通过阿里云提供 MD 加速服务，其基于 Alveo 卡的加速方案也正在小规模对外开发测试中。
与此同时，雪湖科科技的创新步伐还在继续，其计划未来将通过多个 Alveo 设备结合的形式继续扩展仿真能力，进一步为分子动力学
计算应用提速并扩大吞吐量。

更多信息：
进一步了解雪湖科技
进一步了解赛灵思 Alveo 加速器卡

图 2 – 雪湖科技 Yaddle MD FPGA 分子动力学专用引擎与竞争解决方案相比，性能更高且能耗更低

http://www.snowlake-tech.com/hpc2
https://www.xilinx.com/products/boards-and-kits/alveo.html

