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Abstract. Bayesian phylogenetic algorithms are computationally intensive. BE-
AST Bayesian software coupled to BEAGLE 3 high-performance library had
been tested on the hybrid resources of the Santos Dumont supercomputer. For
analysing large Dengue virus data sets, the use of one or more GPUs proved
more efficient than using multi-core.

Resumo. Algoritmos filogenéticos Bayesianos sdo computacionalmente inten-
sivos. O software de inferéncia Bayesiana BEAST acoplado a biblioteca de alto
desempenho BEAGLE 3 foi testado nos recursos hibridos do supercomputador
Santos Dumont. Para analisar grandes conjuntos de dados do virus da dengue,
o uso de uma ou mais GPU provou ser mais eficiente do que o uso de multi-core.

1. Introducao

Plataformas de Computagao de Alto Desempenho (CAD) como clusters, grades, nuvens
ou supercomputadores [Yin et al. 2017] permitem executar de uma maneira eficiente ta-
refas com grande demanda de processamento. O supercomputador Santos Dumont (SDu-
mont) possui uma arquitetura hibrida com CPU multi-core e dispositivos com a chamada
arquitetura many-core, GPU e MIC. SDumont € usado de forma intensiva por varios gru-
pos de pesquisa brasileiros das mais diversificadas areas cientificas. Fruto da colaboracao
entre os centros de pesquisa CENAPAD e LABINFO pertencentes ao LNCC sao realiza-
das diversas pesquisas no apoio as andlises computacionais envolvendo bioinformatica,
biologia computacional e andlises de CAD.

Mais especificamente, o presente trabalho visa levantar um estudo de desempe-
nho de aplicagdes de filogendmica e evolugdo molecular computacional em multi-GPU.
Dessa maneira, pretende-se reforcar e estender as pesquisas do artigo prévio publicado
no workshop BreSci 2020 [Ocaiia et al. 2020] que apresenta uma andlise comparativa do
software BEAST/BEAGLE [Jin and Bakos 2013] executado em 1 n6 com CPU multi-core
e 1 GPU do SDumont e usando dados bioldgicos de diferente natureza. No presente tra-
balho apresentamos resultados de desempenho escalando BEAGLE/BEAST até 8 GPU,
0s quais se mostram mais eficientes a aqueles apresentados em [Ocafia et al. 2020].

O uso de um ou mais GPU pode se mostrar mais eficiente do que o uso de CPU
multi-core para analisar grandes conjuntos de dados de nucleotideos. Para dados de entra-
das com alinhamento de vérias particdes como no virus Dengue € altamente recomenddvel
dividir os célculos de probabilidade em vérios dispositivos GPU.



2. Aplicacao BEAST 1.8 com BEAGLE no SDumont

BEAST ¢ uma aplicacdo de andlise filogendmica baseada em inferéncia Bayesiana. A
biblioteca BEAGLE 3 [Jin and Bakos 2013] torna mais eficiente a paralelizacao em escala
fina de célculos métodos de Markov chain Monte Carlo (MCMC) realizados pelo BEAST.

BEAST 1.8, BEAGLE 3 e as respectivas bibliotecas foram instaladas no ambi-
ente do SDumont. Foram levantados cendrios, para as diferentes chamadas CPU, GPU e
multi-CPU/GPU acoplando a devida parametrizacdo do BEAST e BEAGLE e levando em
consideracao as caracteristicas e natureza dos dados. Os dados de entrada foram arquivos
de sequéncias bioldgicas do virus da Dengue no formato XML.

3. Resultados

Esta secdo apresenta detalhes sobre configuracao do experimento, ambiente computacio-
nal e anélises de desempenho.

3.1. Ambiente computacional

O SDumont possui 36.472 nticleos de CPU, distribuidos em 1.134 nés computacionais,
na sua maioria CPU com arquitetura multi-core. O SDumont possui um né diferenciado,
0o MESCA2, com um total de 240 nucleos. No presente experimento foi utilizado um né
computacional do SDumont composto por 8 GPU Nvidia V100 com 16 GB e NVLink e 2
CPU Skylake GOLD 6148, que somam no total 40 nicleos com 384 GB DDR4 RAM.

3.2. Configuracao do experimento e analise

Dados moleculares do virus da Dengue em formato XML foram extraidos do diretério
benchmark do BEAST 1.8 e usados nas andlises [Yin et al. 2017]. O parametro chain-
Length do BEAST 1.8 estd relacionado ao cdlculo das cadeias MCMC. O incremento no
valor do chainLength fornece consisténcia as analises bayesianas, mostrando-se proporci-
onal ao incremento no tempo computacional. As execugdes foram realizadas usando CPU
24 threads, CPU 40 threads, 1 GPU, CPU 40 threads/1 GPU, CPU 40 threads/8 GPU, e
8 GPU.

O melhor desempenho foi obtido usando 8 GPU. As execuc¢des usando um valor
baixo no parametro chainLength = “100000” € exploratdrio e requer menos gasto com-
putacional. Quando usado um valor maior de chainLength = “10000000” tende a gerar
uma maior consisténcia nos resultados, os cdlculos de probabilidade requeridos tornam-se
mais exaustivos levando a um gasto computacional maior. Nos nossos resultados, o in-
cremento do chainLength influencia no maior tempo computacional obtido, mesmo assim
ambas as execugoOes de chainLength apresentaram um comportamento muito similar no

uso dos recursos CPU e GPU.

A Figura 1 apresenta os resultados de desempenho do BEAST/BEAGLE em
tempo total de execucdo (TTE) em minutos. Para os calculos foi usado como variabi-
lidade o parametro chainLength fixado em “100000” e “10000000”. Os experimentos
sugerem que as caracteristicas como tamanho dos dados e configuracdo de parametros
no BEAST, como o chainLength, influenciam no tempo computacional. As execugdes
realizadas fixando o uso de recursos em 8 GPU apresentam melhor desempenho quando
comparadas ao demais ambientes multi-core € 1 GPU, como apresentados na Figura 1.
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Figura 1. Analise de desempenho do BEAST/BEAGLE no CPU/GPU do SDumont

4. Conclusao

O presente estudo viabiliza a exploracdo e andlise de desempenho do BEAST/BEAGLE
em ambientes de CAD com a especificacio do ambiente computacional que leve a um
desempenho mais eficiente. Dessa maneira, permite que usudrios possam usufruir dessas
informacdes e realizar execuc¢des garantindo um uso racional do ambiente do SDumont.

Andlises de desempenho do BEAST/BEAGLE em multiplas configuracdes de
CPU/GPU no SDumont sugerem o uso da configuracdo hibrida CPU 40 threads e 8
GPU como a mais eficiente. Sobre a variabilidade no nimero de chainLength fixados
em “100000” e “10000000” como esperado o tempo computacional gasto na execugao é
incremental, mas o comportamento € muito similar.

Como trabalhos futuros pretendemo realizar anélise de desempenho usando varios
n6s em paralelo, focando no uso de multi-GPU. Estes passos requerem que outras versoes
do BEAST sejam exploradas, em especial aquela que apresente consisténcia com a cha-
mada em milti-GPU em multi-nos.

BEAST/BEAGLE esté integrado ao Portal-Bioinfo (https://bioinfo.Incc.br/) como
uma aplicacdo de bioinformadtica. Os resultados apresentados apoiam o uso de portais
cientificos verdes e mais eficientes.
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