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Abstract. High Performance Computing is essential to boost scientific progress
in many areas of science and to solve a number of complex scientific appli-
cations. These applications have different characteristics that require distinct
computational resources too. However, there isn’t any formal methodology to
assist researchers in the proper definition of such equipment. In this work we
propose a systematic methodology which allows the evaluation, acquisition and
maintenance of high performance computing systems meeting the requirements
of scientific applications. For validation of the methodology is proposed a case
study for bioinformatics.

Resumo. Um grande niimero de grupos de pesquisa dependem de recur-
sos computacionais de alto desempenho para viabilizar a execugcdo de suas
aplicacgoes cientificas. Porém, as caracteristicas dessas aplicacoes podem ser
muito diferentes, exigindo recursos computacionais muito distintos. Entretanto,
ndo existe uma metodologia formal para auxiliar pesquisadores a determinar
a infraestrutura computacional adequada ao seu conjunto de aplicacoes. Este
trabalho propdoe uma metodologia que possibilite a avaliacdo, a aquisicdo e a
manutencdo de sistemas de computac¢do de alto desempenho, que cumpram os
requisitos das aplicagoes cientificas e para validagdo da metodologia é proposto
um estudo de caso para bioinformdtica.

1. Introducao

Diferentes dreas de pesquisa dependem de recursos computacionais de alto desempenho
(HPC) para viabilizar novas descobertas e alavancar seu progresso cientifico. Entre es-
sas dreas estd a bioinformatica, na qual novas estratégias de sequenciamento de DNA de
alto desempenho permitem sequenciar e analisar milhares de fragmentos de nucleotideos
em paralelo. Devido a estes avancos sdao gerados cada vez mais dados, em menor tempo
e custo, tornando os projetos de gendmica e transcritdmica um grande desafio para as
andlises de bioinformatica. Com isso, manter o sucesso da bioinformatica no futuro de-
pende do uso dos recursos de HPC. Porém, adquirir, manter e realmente alcancar alto
desempenho na execucdo dos conjuntos de aplicacdes cientificas ndo é tarefa trivial.
Para a obtencdo do melhor desempenho na execugdo das aplicacdes ndo basta adotar
estratégias simplistas, tal como adquirir a infraestrutura de maneira empirica, baseando-
se na classificagio do Top500 ! ou apenas maximizando o nimero de nés. Esse tipo de

I Classificagio dos 500 supercomputadores mais poderosos do mundo - http://www.top500.0rg/
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estratégia, em alguns casos, pode até ser prejudicial ao desempenho de certas aplicagdes
pois, enquanto algumas aplicagdes funcionam bem com qualquer tipo de arquitetura, ou-
tras operam melhor com uma configuragao particular. Isso porque as aplicagdes cientificas
tém diferentes requisitos computacionais, os quais dependem da defini¢do adequada dos
sistemas de HPC envolvidos para se obter eficicia e eficiéncia na resolucio dos seus
problemas. A proposta deste trabalho é que, para a obtencdo do melhor desempenho
dos recursos disponiveis, um dos principais requisitos € entender as caracteristicas das
aplicacdes cientificas, seu relacionamento com o tipo de arquiteturas computacionais so-
bre o qual serdo executados e ser capaz de mensurar o impacto deste relacionamento, tor-
nando assim possivel entender quais caracteristicas das arquiteturas podem comprometer
o desempenho. Para isso € proposta uma metodologia de avaliacdo para auxiliar profis-
sionais e pesquisadores, mesmo leigos em sistemas de HPC, a realizarem a aquisicdo e
a manutencdo dos seus sistemas, obtendo melhor desempenho, menor custo e principal-
mente, que cumpram os requisitos operacionais das suas aplicagdes cientificas.

2. Aplicacoes Cientificas e Avaliacao de Desempenho

Um grande nimero de aplicagdes cientificas tém sido implementadas para execugio
em equipamentos computacionais de alto desempenho. Na bioinformdtica ndo é dife-
rente e suas aplicagdes possuem requisitos para sua execucdo distintos da maioria das
aplicacoes de outros dominios cientificos. Existem algumas propriedades dominantes nes-
tas aplicagdes, e € necessdrio entendé-las para determinar quais os recursos necessarios
para executd-las de maneira eficiente. A exigéncia de recursos tais como, tempo de CPU,
quantidade de memdria, largura de banda, entre outros, sdo informag¢des importantes, pois
permitem identificar quais aspectos da configuracao s@o limitantes de desempenho para
uma aplicacdo. Apesar desse tipo de informacgdo estar disponivel para os usudrios, as
medidas apresentadas sdo baseadas em andlises distantes das necessidades dos usudrios,
os quais desconhecem se o equipamento de HPC em uso, ou que se pretende adquirir,
¢ a melhor op¢do para maximizar a eficiéncia das suas aplicacdes. A maneira tradicio-
nal para se realizar as avaliagdes de desempenho desses equipamentos € por meio do uso
de benchmarks. Porém, a maioria das suites de benchmarks comparam uma arquitetu-
ras com a outra sob um dnico foco; nesse caso o que os benchmarks fazem sdo entregar
um nidmero relativo ao desempenho que unicamente caracteriza um sistema/arquitetura
em relacdo a outro. Essa avaliacdo € feita sem levar em consideracido requisitos das
aplicacdes e o papel da arquitetura para o desempenho da mesma. Por exemplo, o Lin-
pack é o benchmark mais amplamente utilizado e também € métrica para classificar sis-
temas de HPC no Top500. Entretanto, segundo [Heroux and Dongarra 2013] “o Linpack
estd cada vez menos confidvel como a tinica métrica de desempenho para uma cole¢do
cada vez maior de importantes aplicagcoes cientificas e de engenharia”. O Linpack fa-
vorece arquiteturas com altas taxas de processamento em ponto-flutuante. Porém, se-
gundo [Albayraktaroglu et al. 2005], para grande parte das aplica¢des de bioinformatica
a importancia das operagdes de ponto flutuante (uso intensivo de CPU) sao relativamente
baixas em relacdo a outras operacdes, tais como comparagdes de strings e buscas em
disco. Além disso, ao contrdrio do que se imagina, que quanto mais recursos melhor,
adotar essa estratégia simplista muitas vezes pode até ser prejudicial ao desempenho,
como demonstrado no trabalho de [Cypher et al. 1993] onde foram estudados os compor-
tamentos de oito aplicagdes cientificas com caracteristicas bastante heterogéneas. Neste
trabalho € proposto o uso de classes de aplicagdes para esse tipo de avaliacdo, onde cada
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classe representa um padrao comum de requisito por parte da aplicacdo, em termos de
processamento e comunicagdo. Assim, € possivel conhecer os fatores limitantes de de-
sempenho para um determinado grupo de aplicacdes. Com base nisso, estd em desen-
volvimento uma metodologia sistemadtica para avaliacdo de sistemas de HPC, com foco
no bom desempenho das aplicagdes cientificas. O desenvolvimento da metodologia pro-
posta neste trabalho, tem como referéncia a Andlise Operacional (AO) e é brevemente
apresentada a seguir.

3. Metodologia Proposta e Estudo de Caso

No momento da aquisi¢do de um novo sistema de HPC, a tomada de decisdo sobre qual é
o mais adequado para atender a um determinado grupo de aplicacdes € uma decisdo que
exige conhecimento sobre o hardware, as aplicacdes e a interacdo entre eles. A comple-
xidade do hardware somada ao crescente desenvolvimento tecnoldgico, e particularmente
dos sistemas de HPC para os quais novas arquiteturas sdo lancadas a cada seis meses,
torna essa tomada de decisdo de alta complexidade. Nesse caso, contar apenas com a
experiéncias ou com o uso de benchmarks, nao € adequado. Para isso estd em desenvol-
vimento uma metodologia que auxilie pesquisadores e técnicos a determinarem a infra-
estrutura computacional adequada, com foco no seu conjunto de aplicacdes cientificas.
Essa metodologia usa como referéncia a AO, a qual consiste num conjunto de procedi-
mentos necessdrios para fornecer subsidios, que possam auxiliar no processo de tomada
de decisOes quanto a obtencdo, ao emprego e as modificagdes de um sistema avaliado. Por
meio da AO ¢ possivel estimar a capacidade do sistema de cumprir efetivamente a fungdo
para o qual foi adquirido [Wagner et al. 1999]. Com a aplicacdo da metodologia serd
possivel identificar e categorizar as aplicacdes em classes e entender seus comportamen-
tos em diferentes arquiteturas (multi-core € manycore), mapear cada classe de aplicacao
para aplicacOes representativas (benchmarks, kernels, etc), criando assim um conjunto
de testes que medem os parametros realmente relevantes ao conjunto de aplicacdes do
usudrio; ao contrdrio do simples uso das medidas obtidas pelos benchmarcks utilizados
pelos fabricantes, os quais apenas fornecem os picos tedricos do equipamento, sem levar
em consideracdo as aplicagdes para o qual serd utilizado. Além disso, definir Medidas de
Efic4cia Operacional (MEQO) por meio da qual sdo definidos os parametros significativos
para cada classe de aplicagdo e seus valores de referéncia para atender as necessidades do
usudrio; por exemplo, linguagem de programagdo pode ser um parametro relevante, caso
0 usudrio ndo queira migrar seus codigos de aplicacdes para se adequar a uma arquitetura
especifica pois, muitas arquiteturas tem baixo desempenho se otimizacdes e migracdo de
linguagem de programacao ndo sdo realizadas. Com a execucdo dos testes € possivel ava-
liar o desempenho do conjunto de aplicagdes em um determinado equipamento e permite
ao pesquisador solicitar aos fornecedores dos sistemas de HPC, que executem o seu con-
junto de testes e requisitar quais parametros devem ser medidos durante sua execugao.
Com isso, o usudrio consegue auditar os dados coletados, e nao ficar mais “refém” dos
testes executados pelos fabricantes. Outra contribui¢do obtida com o uso da metologia
¢ avaliar a adequabilidade operacional do sistema, ndo apenas durante a sua aquisi¢ao,
mas para a manutengdo periddica desses sistemas, evitando sua degradag¢do, com o con-
sequente aumento da vida ttil da infraestrutura ja existente. Além disso, os resultados
obtidos com o uso da metologia fornecerdo subsidios para os grupos de pesquisa junto
as agéncias de fomento no momento da aquisi¢cdo de um novo equipamento. Um estudo
de caso para avaliacdo da metodologia proposta estd sendo realizado junto ao projeto
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que abrange a utilizacdo de métodos de bioinformética, modelagem molecular e trans-
critbmica para a deteccdo e priorizacdo de desenvolvimento de novos farmacos para o
controle de doengas causadas pelas bactérias Klebsiella pneumoniae (infec¢des hospita-
lares) e Mycobacterium tuberculosis (tuberculose). O presente projeto possui relevancia
para as populagdes de ambos os paises participes, Brasil e Argentina, uma vez que todos
enfrentam, na pratica clinica, surtos de infec¢cdes hospitalares causados por estirpes de
K. pneumoniae além de sermos, também, paises onde a tuberculose, causada pelo bacilo
M. tuberculosis, ainda representa uma ameaca a sadde publica a despeito das politicas
publicas de vacina¢do implementadas. Assim, para o desenvolvimento do projeto, a
definicao adequada dos recursos de HPC ¢ de grande relevancia, permitindo acelerar a
obtencdo dos resultados. O estudo de caso da metodologia proposta envolve o workflow
cientifico para o sequenciamento do transcritdma da bactéria K. pneumoniae. Todas as
aplicagdes cientificas envolvidas nesse workflow estdo sendo identificadas e classificadas,
bem como a infraestrutura computacional envolvida no projeto. Ao final deste estudo
MEOs para esse grupo de aplicagOes cientificas serdo definidas, a arquitetura atual serd
avaliada quanto a sua adequabilidade operacional e se necessario uma nova arquitetura
serd proposta. Além disso, a metodologia serd avaliada quanto a sua efici€éncia em avaliar
o sistema e a sua facilidade de uso pelos pesquisadores.

4. Consideracoes Finais

z

A principal contribuicdo deste trabalho é o de desenvolver uma metodologia para
aquisi¢do e manutengdo de sistemas de HPC e a criagdo de um conjunto de métricas para
avaliacdo do desempenho das aplicacdes cientificas nessas arquiteturas de HPC. Esse tipo
de abordagem, baseada nos requisitos das aplicacdes cientificas, ainda ndo € utilizada no
Brasil, e a percep¢do da sua importancia ainda hoje esté restrita a um pequeno grupo de
laboratdrios, que no entanto, sdo aqueles com o maior desenvolvimento tecnoldgico e
maior capacidade computacional existente. Assim, o desenvolvimento de uma metodolo-
gia e suas métricas, serd de grande contribui¢ao aos pesquisadores e usudrios de sistemas
de HPC.
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