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Resumo. Este trabalho apresenta uma andlise do desempenho do SCFRK, um
algoritmo deterministico para uma aplicacdo de bioinformdtica computacional-
mente intensiva, o k-mer, para uma arquitetura GPGPU em um ambiente de
workflow cientifico. Nossos experimentos demonstram que o SCFRK é uma
alternativa eficiente e de baixo custo para a contabilizacdo de k-mers para
andlises em metagenoma.

1. Introducao

O advento de novas tecnologias de sequenciamento na drea de bioinformatica
estd fazendo com que o gargalo migre da aquisicio de dados para o processa-
mento e interpretacdo dos mesmos. Por outro lado, novas tecnologias de processa-
mento de alto desempenho de baixo custo tais como processadores graficos, GPU’s
[Kirk and Wen-mei 2012], podem ser utilizadas para aumentar a taxa de processamento
dos dados.

Em recentes trabalhos, [Vilasboas et al. 2015] e [Vilasboas et al. 2016], foi ap-
resentado o algoritmo CFRK, desenvolvido para a contabilizacdo da frequéncia de
repeticdo de k-mers em ambiente GPU que apresenta bom desempenho para aplicagdes
com valores de k menor ou igual a 5, tal como metagenoma. Neste trabalho apresentamos
a avaliagdo de desempenho do CFRK em um ambiente de workflow cientifico, o Swift,
um SWIMS (Scientific Workflow Management Systems) contendo GPU’s. Na Secao 2 ap-
resentamos os trabalhos relacionados. Na Secdo 3 apresentamos a descricio do SCFRK.
Na Secao 4 apresentamos 0s experimentos e os resultados. Na Secdo 5 apresentamos as
conclusdes e os trabalhos futuros.

2. Trabalhos relacionados

Nesta se¢do relacionaremos o algoritmo SCFRK com o Jellyfish, um algoritmo
desenvolvido para processamento de k-mers e que é considerado o estado da arte nesta
tarefa.

O Jellyfish [Margais and Kingsford 2011] é um algoritmo para contabiliza¢do da
frequéncia de repeticao de k-mers especifico para genomas desenvolvido para processa-
mento em memoria compartilhada. Ele utiliza vérias estruturas lock-free, que sdo es-
truturas que permitem operagdes atomicas sem o bloqueio da memoria e, por isso, nao
degradam o desempenho em ambientes multiprocessdveis. A diferenca mais importante
entre os algoritmos Jellyfish e SCFRK ¢ que o SCFRK foi desenvolvido para o processa-
mento de metagenoma, enquanto o Jellyfish foi feito para o processamento de genoma. O
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Jellyfish considera todos os reads como provenientes de um mesmo organismo, 0 SCFRK
considera cada read como sendo de organismos distintos. Isso permite que o SCFRK seja
de propdsito mais geral.

3. SCFRK

SCFRK ¢ o acronimo de Swift - Contabilizador da Frequéncia de Repeticdo de
K-mers, pois foi desenvolvido utilizando os recursos do Swift.

A execucdo do SCFRK ¢ dividida em duas fases bem definidas: o pré-
processamento e o processamento. Na fase de pré-processamento € realizada a divisao
do arquivo que contém os reads. E utilizado uma aplicacio em linguagem C que real-
iza o particionamento do arquivo em N partes iguais, onde N é um valor definido pelo
usudrio. Na fase de processamento, o SCFRK ¢ responsdvel pelas chamadas ao CFRK.
E fornecido para cada processo a localizagio do arquivo de entrada e do arquivo de saida.
Ao final do processamento, os arquivos de saida sdo escritos em disco.

A principal motivagdo para o desenvolvimento do SCFRK se deve a limitacao da
execucdo do CFRK para arquivos de entrada com tamanho igual ou superior ao tamanho
da memoria principal da estacdo de trabalho em uso. Ao ler um arquivo de entrada de
tamanho igual ou superior ao tamanho da memoria principal, a estacao de trabalho podera
entrar em processo de paginacdo ou poderd entrar em colapso se ndo houver espaco em
disco para a paginacdo. Esta estratégia de paralelismo permite a divisdo do arquivo de
entrada em arquivos que sejam do tamanho adequado para o processamento na estagcdo de
trabalho.

4. Experimentos

Nesta secdo serdo apresentados os experimentos e resultados da execucdo do
SCFRK, bem como algumas comparagdes com o algoritmo Jellyfish.

4.1. Ambiente de teste

Para os testes foram utilizados quatro nds da cluster Altix-Xe do CENA-
PAD/LNCC. Cada n6 possui dois processadores Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2660 0 @
2.20GHz com 8 nucleos cada processador € uma GPU Nvidia Tesla K20m com 5 GB
de memoria RAM e 2496 nucleos. O sistema operacional utilizado foi o CetOS, kernel
versao 2.6.32-573.7.1.e16.x86_64.

O arquivo de entrada utilizado foi uma amostra de metagenoma de um ambiente
real obtida no banco de dados SRA do NCBI (National Center for Biotechnology Infor-
mation), cujo ID nesta base de dados € SRX2021688. Este arquivo contém 8.7GB de
dados e 27017895 reads.

4.2. Resultados

Os experimentos consistiram em executar os algoritmos SCFRK e Jellyfish com
o mesmo conjunto de dados. Os valores de k foram selecionados baseados em trabalhos
anteriores [Vilasboas et al. 2015] que demonstraram que o CFRK apresenta ganho em
relag@o ao Jellyfish para valores de £ < 5. O tempo total de execugdo foi obtido através
do comando time do linux, sendo considerado apenas o tempo real. Para este trabalho foi
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considerado apenas o tempo da fase de processamento do SCFRK, pois o foco da anélise
¢ a execu¢do do médulo desenvolvido utilizando o Swift e o Jellyfish ndo possui a etapa
de divisao do arquivo. Cada processo langcado para a execugdo do workflow recebera o
nome de worker.

Para o algoritmo SCFRK foram utilizados: dois nés com um worker por no; trés
nés com um worker por nd; quatro ndés com um worker por nd; e quatro nés com dois
workers por nd. Para o Jellyfish foi utilizado um né com oito threads.

A Figura 1 apresenta o tempo total de execucdo dos algoritmos Jellyfish e
SCFRK. As barras em azul apresentam o tempo total de execucdo do Jellyfish para
k = 2,3,4,5. As barras em laranja apresentem o tempo de execu¢do do SCFRK com
2 workers para k = 2,3,4. As barras em amarelo apresentem o tempo de execucdo do
SCFRK com 3 workers para k = 2,3,4,5. As barras em verde apresentem o tempo de
execucdo do SCFRK com 4 workers para k = 2,3,4,5. As barras em vinho apresentem
o tempo de execucao do SCFRK com 8 workers para k = 2,3,4, 5.
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Figure 1. Tempo de execucao dos algoritmos SCFRK e Jellyfish
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A Figura 2 apresentam o ganho obtido pelo SCFRK em relacdo ao Jellyfish. A
linha em azul apresenta o ganho do SCFRK utilizando 2 workers. A linha em laranja
apresenta o ganho do SCFRK utilizando 3 workers. A linha em amarelo apresenta o
ganho do SCFRK utilizando 4 workers. A linha em verde apresenta o ganho do SCFRK
utilizando 8 workers.
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Figure 2. Ganho obtido pelo SCFRK em relacao ao Jellyfish
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4.3. Discussao do resultado

Ao observar a Figura 1 vemos que o SCFRK apresenta um menor tempo de
execu¢do em relacdo ao Jellyfish para todos os casos. Observamos que o tempo de
execu¢do de SCFRK se mantém praticamente constante com o aumento do valor de
k. Isso acontece por conta da caracteristica do algoritmo CFRK que processa todas as
combinacdes de forma independente e, dessa forma, mais threads sdo ativadas e aumenta
a ocupagdo da GPU. Outra observacdo € em relagdo ao tempo de execugdo do Jellyfish.
Vemos que a medida que o valor de k£ aumenta o tempo de execu¢ao decai. Isto acontece
porque o Jellyfish foi desenvolvido para o processamento de um genoma, ou seja, ele
considera todos os reads como pertencentes a um mesmo organismo. O Jellyfish aloca
um unico vetor global para contabilizar a frequéncia de repeti¢do dos k-mers de todos os
reads. Portanto, a medida que o valor de £ aumenta ele manipula menos a memoria, dado
que o numero de possiveis combinacgdes decai com o aumento do valor de £.

A Figura 2 mostra que para & = 2 o menor ganho do SCFRK foi de 9.4 vezes
com 2 workers e o maior ganho foi de 19.4 vezes com 8 workers. Para k = 3 observamos
que o menor ganho foi de 6.5 vezes com 2 workers € o maior ganho foi de 13.9 com 8
workers. Para k = 4 temos que o menor ganho foi de 2.6 vezes com 2 workers e 0 maior
ganho foi de 5.5 vezes com 8 workers. Para k = 5 o menor ganho foi de 2.2 vezes com 3
workers € o maior ganho foi de 3.8 vezes com 8 workers.

5. Conclusao e trabalhos futuros

Neste trabalho foi apresentado o SCFRK, uma variacio do algoritmo CFRK uti-
lizando o gerenciador de workflow cientifico Swift. Mostramos que o SCFRK apresenta
bom desempenho com ganho médximo de 19.4 vezes para k = 2 com 8 workers e ganho
minimo de 2.2 vezes com 3 workers para k = 5 em relacdo ao Jellyfish e que ¢ uma
op¢do vidvel para a contabilizacdo de k-mers menores que 5 em aplicagdes tais como de
metagenoma em ambientes de workflow cientifico com GPU’s. Como trabalhos futuros
pretendemos avaliar o desempenho com grandes bases de dados em ambientes computa-
cionais que permitam implementar um grande nimero de workers, tal como o supercom-
putador SDumont.
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