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Resumo. Andlises filogenéticas apoiam estudos sobre a vida evolutiva dos
organismos. Ferramentas otimizadas como RAxML, baseadas em algoritmos
de maxima verossimilhanca, geram alto custo computacional pelos inumeros
cdlculos para processar grande quantidades de dados. O uso eficiente dessas
ferramentas em ambientes paralelos é requerido. O presente trabalho visa
explorar o desempenho do RAxML em supercomputadores explorando
caracteristicas de configuragdo do ambiente, programa e dados.

Abstract. Phylogenetic analyzes support studies about the evolutionary life of
organisms. Optimized tools such as RAxML, based on maximum likelihood
algorithms, generate high computational costs to process large amounts of
data. Efficient use of these tools in parallel environments is required. The
present work aims to explore the performance of RAxML in supercomputers
exploring characteristics of environment, program and data.

1. Introducgio

A filogenia faz uso de algoritmos computacionais para representar a historia da vida
evolutiva de organismos. O algoritmo de méaxima verossimilhanca (MV) implementa
modelos probabilisticos complexos e eficazes, mas que geram alto custo computacional
[Stamatakis 2014]. Dentre os programas de MV mais usados estio RAXML/ExaML,
PhyML e IQ-TREE.

RAXML [Stamatakis 2014] Sequencial destina-se a conjuntos de dados pequenos
a médios (filogenia) e as versoes paralelas PThread, MPI e Hibrido s3o usadas em maior
escala (filogendmica). PThread emprega paralelismo interno em arquiteturas de
memoria compartilhada; MPI paralelismo externo em arquitetura de memoria
distribuida e Hibrido explora métodos [Abramson et al. 2011; Pfeiffer e Stamatakis
2010].

O objetivo deste trabalho visa avaliar o desempenho do RAXML' em ambientes
de supercomputador através de uma analise comparativa sobre o impacto produzido
pela variabilidade nas configura¢des de ambiente, programas e caracteristicas dos dados
genomicos. O artigo estd organizado em 5 secdes, além dessa introdugdo. A Segdo 2
discute os trabalhos relacionados. A Secdo 3 apresenta o experimento e a Secdo 4
apresenta os resultados. Finalmente, a Se¢do 5 conclui este artigo.

2. Trabalhos Relacionados

[Pfeiffer e Stamatakis 2010] apresentam uma analise de desempenho das versdes
paralelas implementadas no RAxXxML, sustentando a versdo Hibrida como a mais
eficiente. [Zhou et al. 2018] apresentam uma analise comparativa entre 0s programas

! https:/github.com/stamatak/standard-RAXML



PhyML, IQ-TREE e RAXxML/ExaML, concluindo que RAXML, além de apresentar
maior escalabilidade, gera topologias de arvores com melhor qualidade.

O presente artigo explorar o desempenho do RAXML no supercomputador
Santos Dumont® (SDumont), explorando configuragdes de ambiente, versdes do
RAxML, valores de bootstrap [Felsenstein 1985] e caracteristicas dos dados (tamanho).

3. Configuragio do Experimento

A Figura 1 apresenta a metodologia dividida em trés atividades: (i) comparagdo das
versoes do RAXML; (ii) execu¢do do RAXML Hibrido variando o tamanho de arquivo e
(iii) execug@o do RAXML hibrido variando o bootstrap.
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Figura 1. Metodologia do Experimento: Avaliagdo do RAXML no SDumont

As entradas s3o quatro arquivos PHYLIP de superalinhamentos de genomas de
protozoarios [Davila e Ocafia 2011] com diferente nimero de taxons, caracteres e
tamanho. As versdes Sequencial, Pthreads, MPI ¢ Hibrido do RAXML 8.2.12 foram
executadas com bootstraps 100, 1.000, ¢ 2.000 e os resultados analisados pelo
desempenho (tempo, escalabilidade, speedup e eficiéncia).

Os clusters Altix’ ¢ SDumont sdo gerenciados pelo SINAPAD/LNCC *. Altix ¢
composto por 30 nods, cada um possui 2 processadores quad core, com 8 nicleos por no,
totalizando 240 nucleos de CPU. SDumont possui uma arquitetura de processamento

2 http://sdumont.Incc.br/
? http://www.Incc.br/altix-xe/
* Sistema Nacional de Processamento de Alto Desempenho, https://www.Incc.br/sinapad/



paralelo de configuragdo hibrida de 1,1 Petaflops com 18.144 nucleos de CPU, 756 nos
computacionais (24 nucleos por no) interconectados pela rede Infiniband FDR. Os
gerenciadores de filas utilizados sdo o SGE (Altix) e Slurm (SDumont).

4. Analise do Desempenho do Experimento

4.1. Versoes do RAXML. TTE e Escalabilidade

A versdes do RAXML Sequencial, PThreads, MPI e Hibrido foram executadas no Altix
e SDumont, usando o arquivo D2, modelo evolutivo JTT (GAMMA) e bootstrap 100.

A Figura 2(A) apresenta o Tempo Total de Execug¢do (TTE) em minutos:
RAxXML MPI apresentou melhor desempenho no Altix com 98,3% de melhoria (285,5
min. em 1 core € 4,5 min. em 120 cores) e RAXML Hibrido no SDumont com 98,8% de
melhoria (161,2 min. em 1 core e 1,8 min. em 120 cores).

A Figura 2(B) apresenta a escalabilidade em minutos dessas melhores versdes
até 120 cores. O RAxXxML Hibrido no SDumont apresentou melhor desempenho para
todos os cores. Até 24 cores o TTE teve uma caida drastica e até 120 cores a diminui¢cao
¢ menos gradativa, algumas das causas podem ser alocacdo de memoria, afinidade de
processo ou escrita em disco.

300 300

Tempo de execugdo (minutos)
B R NN

o 8 & 8 &

o & 8 & 8 &

&
S

» 285,57
\

\

AY
N
«161,28%

~< 4,59

5,34

-

72,96

1,88

250

200

150

100

50

Tempo de execugdo (minutos)

0

\285,57

\
\
161,29 \

N\

\‘\ 35,26

M 2101
—

11,96

— e —

4,59

10,39 4,61 "

453

1,88

HPC (sequencial)  PThread (12 cores)  MPI(120cores) Hibrido (120 cores) -50

1core 24 cores 48 cores 96 cores 120 cores

Versdes do RAXML

— -Altix ice (RAXML MPI) —=—SDumont (RAXML Hibrido)

z

(B)

—o— Altix ICE —@—SDumont
Numero de cores

Figura 2. (A) TTE do RAXML no Altix e SDumont. (B) Escalabilidade do melhor desempenho do RAXML
MPI no Altix e Hibrido no SDumont

4.2. RAXML hibrido e tamanho do arquive. TTE e Escalabilidade

A Figura 3 apresenta o desempenho em minutos do RAXML Hibrido no SDumont com
variagdo no tamanho de arquivos e bootstrap fixo em 100. Foi observada uma relagdo
entre o incremento de tamanho dos arquivos e a melhoria de desempenho de aprox. 90%
entre 1 até 10 nds. D1: 3.2 Kb e 81.3%, D2 79 Kb e 88.6%, D3 792 Kb e 88,4% e D4
21.000 Kb e 89%. Esses valores indicam que a paralelizacao se beneficia de arquivos
maiores € que possuem mais taxons e/ou maior comprimento de sequéncias.
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Figura 3. Desempenho do RAXML Hibrido no SDumont variando o tamanho dos arquivos
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4.3. RAXML Hibrido e bootstrap. TTE, Escalabilidade, Speedup e Eficiéncia

A Figura 4 apresenta o desempenho em minutos do RAXML Hibrido no SDumont
executado com os arquivos D1, D2, D3 e D4 e com bootstraps 100, 1.000 e 2.000. Em
todos os casos, a diminui¢do do TTE ¢é acentuada até 4 nos e a diminuicdo entre 5 ¢ 10
noés foi em escala menor. Os resultados de eficiéncia (Figura 6) corroboram esses
resultados. Por exemplo na Figura 6(D4), o arquivo maior D4 (21.000 Kb) apresenta os
melhores resultados para todos os bootstraps. Ja o arquivo menor D1 (3.2 Kb) é mais
eficiente com 2 nds e todos os demais arquivos tiveram eficiéncia melhor com 4 nos.
Pode se concluir que RAXML escala melhor com arquivos de tamanho e valor de
bootstrap maiores. Extrapolando esses resultados a um uso real no SDumont,, este
alocaria arquivos e configuracdes desses tipos diretamente para até 4 nos.
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Figura 4. Desempenho do RAXML Hibrido no SDumont variando o valor de bootstrap para D1, D2, D3 e D4




A Figura 5 apresenta o speedup quase linear até 5 nos para D2, D3 e D4 (o maior
dos arquivos), depois disso o speedup comecga a degradar. O tamanho menor afeta o
speedup que ndo permanece constante em comparacdo aos demais arquivos, em um
experimento em que cada execucdo foi repetida trés vezes. O speedup é o tempo de
execugdo sequencial dividido pelo tempo de execugdo paralelo por nos.
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A eficiéncia ideal (linear) ¢ obtida ao dividir o speedup pelo nimero de nés usado,
a curva de eficiéncia ideal mostra uma forma linear (Figura 6). A eficiéncia para os
arquivos D2, D3 e D4 oscilou entre 0.8 e 1.0 exceto para D1 com valores menores. O
arquivo maior D4 ¢ o mais escalavel e se beneficia melhor do ambiente e configuragdes
paralelas. Segundo os testes benchmark [Pfeiffer e Stamatakis 2010] se espera que na
medida em que o bootstrap aumente com arquivos de supermatrizes, as execugdes se
tornem mais escalaveis. Pode se concluir através da Figura 6, que D1 torna-se mais

Figura 5. Speedup do RAXML Hibrido no SDumont variando os bootstraps para D1, D2, D3 e D4

eficiente com 2 nds e todos os demais arquivos com 4 nos.
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Figura 6. Eficiéncia do RAXML Hibrido no SDumont variando os bootstraps para D1, D2, D3 e D4

5. Conclusio

. 5 . .
O supercomputador SDumont aloca portais Web” e software de diversos projetos
. , 6 . , . .. , . A .
cientificos’ no Brasil. Por tanto, é de interesse de administradores e usuarios ter ciéncia
sobre caracteristicas de alocagdo e desempenho para garantir o seu uso efetivo.

Nesse trabalho avaliamos o desempenho do RAXML no SDumont. A eficiéncia
demonstra que caracteristicas como tamanho de dados e bootstrap influem no
desempenho. O arquivo maior (21.000 Kb) com o maior valor de bootstrap (2.000) foi o
mais escaldvel. Ja o arquivo menor (3.2 Kb) teve melhor eficiéncia com 2 nés e todos os
arquivos maiores com 4 nos. Fatores que impactam no desempenho s3o alocacdo de
memoria, afinidade de processo, escrita em disco e uso de gerenciadores de filas e
compiladores. Perfiladores para a identificacdo de gargalhos estdo sendo testados.
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