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Abstract. The article brings discussions about the choice of modifications in
the execution format of the workflow ParsIRNA-Seq, which lead to improved
performance and computational scalability, based on the reduction of expenses
with 1/O operations with the use of SSD in regarding the Lustre parallel file
system on the Santos Dumont supercomputer.

Resumo. O artigo traz discussoes sobre a elei¢cdo de modificacoes no formato
de execugdo do workflow ParsIRNA-Seq, que levam a melhora do desempenho
e escalabilidade computacional, baseado em redugdo de gastos com operagoes
de E/S com o uso de SSD em relacdo ao sistema de arquivos paralelos Lustre
no supercomputador Santos Dumont.

1. Introducao

Na bioinformética, a modelagem de experimentos de sequenciamento RNA & um desafio
devido a complexidade e manipulagdo de grandes volumes de dados. No supercompu-
tador Santos Dumont (https://sdumont.Incc.br), o sistema de arquivos paralelos Lustre,
¢ implantado por meio de o CRAY ClusterStor 9000 v3.3, com um servidor de metada-
dos (MDS) — responsavel pelo gerenciamento dos metadados do arquivo — e 10 Object
Storage Servers (OSS) — responsaveis por gerenciar os dados do arquivo. Cada né com-
putacional possui um disco local de tecnologia Solid State que pode ser utilizado para
armazenamento tempordario de dados.

O presente trabalho € uma continuacao de [Cruz et al. 2021] para a otimizagao de
desempenho do workflow cientifico desenvolvido, chamado ParsIRNA-Seq, e apresenta
uma nova proposta quanto ao formato de execu¢do do mesmo para o seu processamento
em ambientes distribuidos de alto desempenho. Além da nova proposta de execugdo, o
presente trabalho apresenta também uma andlise comparativa acerca do ganho compu-
tacional da execugdo desse workflow fazendo utilizacdo do sistema de Entrada e Saida
Paralelo (Lustre) e do disco local do n6 computacional, chamado de Solid State Drive
(SDD). As estimativas sugerem um ganho de tempo de processamento para cada pipe-
line de tarefas do workflow em cerca de 2 minutos, o que para um ambiente paralelo e
distribuido com multiplos usudrios pode ser bastante significativo.

2. Trabalhos Relacionados

[Cruz et al. 2021] levou as execugdes do workflow cientifico ParsIRNA-Seq a alcancarem
um ganho em tempo computacional maior do que 65% em relacdo a versao apresentada



m [Cruz et al. 2020], com trés atividades (bowtie, htseq e deseq). No novo trabalho
foram adicionadas 3 atividades (sort, split € merge) de forma estratégica sugerindo o
uso da técnica de divisdo e conquista: com o particionamento do dado, processamento
paralelo de dados e combinagao de resultados gerando a diminui¢ao de um Tempo Total
de Execuc¢do (TTE) de cerca de 3 dias para cerca de 24 minutos.

3. Metodologia

A nova proposta no formato de execugdo do workflow se refere a: forma de alocacio de
nos computacionais; a desacoplagem da atividade que detém a barreira de sincroniza¢io
de dados (deseq); e, a utilizacdo da memdria SSD. Quanto a forma de alocacdo dos nds
o presente trabalho sugere que para cada dado a ser processado em uma pipeline, seja
alocado um né computacional para seu processamento. Assim, temos um throughput de
rede maior. Quanto a desacoplagem sugerida, € referida acerca da atividade deseq, que
necessita de uma sincronizacao de dados, pois ird utilizar todos os dados de entrada de
uma sé vez e, sendo de baixo custo computacional, s6 ird utilizar um tinico né computaci-
onal (Figura 1). Isso ird permitir que os recursos computacionais alocados para executar
o workflow sejam liberados mais cedo. Além disso, € sugerida também a utiliza¢do do
SSD munido da seguinte estratégia: os dados de entrada sao lidos diretamente do Lustre
e escritos no SSD na primeira atividade componente do workfow (bowtie) e o processa-
mento se segue, escrevendo e lendo, no SSD até a atividade merge, que escreve sua saida
diretamente no Lustre. Essa saida € entdo, utilizada como dado de entrada pela atividade
deseq, que € a ultima atividade do workflow. O workflow passa entdo, a ser dividido em
duas partes: a primeira, descrita na Figura 1(a); e, a segunda, descrita na Figura 1(b).
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(a) Primeira parte. (b) Segunda parte.
Figura 1. Nova proposta de processamento do ParsIRNA-Seq.

O conjunto de dados de entrada utilizados s@o os mesmo de [Cruz et al. 2021]
e contém ao todo seis arquivos, pertencentes a um experimento real de sequenciamento
RNA, com tamanhos variando entre 1.8 GB e 3.0 GB. O ambiente computacional utili-
zado foi o SDumont e foram alocados seis ndés computacionais para execucdo do work-
flow, dos quais se compdem por duas CPUs Ivy Bridge Intel Xeon E5-2695v2 (12c
@2.4GHz) e 64 GB de memoéria RAM e um SSD de 128 GB.

4. Resultados e Analise

Analise comparativa das execucoes entre uso do Lustre e do SSD. Os TTEs apresenta-
dos na Tabela 1 dizem respeito a cinco execucdes completas da primeira parte do workflow
(Figura 1(a)) feitas com o uso do SSD e uso do Lustre de modo a comparar a diferenca no
TTE do workflow. Na tabela, estdo os dados do tamanho do dado de entrada processado



e seus respectivos tempos de execucao, bem como o desvio padrdo e a média entre esses
tempos. A estratégia de desacoplagem citada na se¢@o 3, serve para impedir que 0s nds
computacionais fiquem ociosos durante tempo demasiado, ja que o TTE do workflow sera
sempre definido como o tempo que o maior arquivo de entrada leva para ser processado,
o que inclui os tempos de execucao das tarefas e das transferéncias de dados no decorrer
da execucgdo. Dessa forma, o TTE do workflow passa a ser o tempo de processamento das
atividades da primeira parte, acrescidos do tempo da segunda parte.

Tabela 1. TTE da primeira parte do workflow usando o Lustre e o SSD.
EXECUCOES NO LUSTRE

TAMANHO | TEMPO TOTAL DE EXECUCAO DA PRIMEIRA PARTE DO WORKFLOW (minutos) DESVIO PADRAO [ TEMPO MEDIO (minutos)
[ 18G 11,6167 [ 12,0833 | 11,95 [ 120667 [ 11,5667 \ 0,2479 11,85668
| 306G 17.6 \ 17.4 | 177667 | 177667 | 17,6333 \ 0,1509 17,63334
EXECUCOES NO SSD
TAMANHO | TEMPO TOTAL DE EXECUCAO DA PRIMEIRA PARTE DO WORKFLOW (minutos) DESVIO PADRAO | TEMPO MEDIO (minutos)
[ 18G 100661 | 10,0328 | 10,0817 [ 10,1988 | 10,0816 \ 0,0628 10,0922
[ 306G 158649 [ 158978 | 155828 | 156994 | 16,1159 \ 0,2035 15,83216

Nesse cendrio € possivel ter como base o tempo do arquivo de maior tamanho, de
3 GB, que levard maior tempo para ser processado, e, portanto, o tempo dele determina
o TTE do workflow. Pela Tabela 1, o tempo médio de execu¢do da primeira parte do
workflow usando o Lustre é de cerca de 17 minutos. J4 usando o SSD, a execuc¢do dura
em média cerca de 15 minutos. O tempo médio da atividade deseq € de cerca 1,4 minutos
[Cruz et al. 2021]. Ou seja, usando o Lustre o workflow leva cerca de 19 minutos para
finalizar a execucdo e usando o SSD ele leva cerca de 17 minutos. E possivel ainda
notar, pelo tempo de execugdo do arquivo de menor tamanho, de 1.8 GB, que através da
estratégia de alocacdes de nds citada na secdo 3, hd a liberagdo de um n6 computacional
cerca de 6 minutos mais cedo em relagdo ao arquivo de maior tamanho.

5. Conclusao

Nesse trabalho, o ParsIRNA-Seq se beneficia: do uso do SSD; da estratégia de alocacao de
nds computacionais; e, do desacoplamento da atividade que impede a liberacao de recur-
sos ociosos. A exploracdo desses fatores, levaram a uma redu¢do no TTE do workflow de
cerca de 24 para 19 minutos. Comparativamente a [Cruz et al. 2021] e o presente traba-
lho, podemos notar que alocacdes de nds em blocos Unicos, ndo € compensatdria devido
a ociosidade dos nds durante tempo excessivo quando terminam de processar os dados
de uma pipeline. Com a nova proposta, hd a liberacao de recursos cerca de 6 minutos
mais cedo antes do fim do TTE do workflow. Como trabalhos futuros, iremos desenvolver
estudos para avaliar o cendrio em que o sistema de arquivos € compartilhado por outras
aplicacdes, utilizando toda a banda de entrada e saida de dados.
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