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Abstract. This work presents a performance study developed for the RAxML
software. The study evaluates the RAXML execution time according to the al-
located computational resources and the application input parameters in the
Santos Dumont (SDumont) Supercomputer environment.

Resumo. Este trabalho apresenta um estudo de desempenho desenvolvido para
o software RAxML. O estudo avalia o tempo de execu¢cdo do RAxML segundo
os recursos computacionais alocados e os parametros de entrada da aplicacdo
no ambiente do Supercomputador Santos Dumont (SDumont).

1. Introducao

O Portal de Bioinformatica, Bioinfo-Portal (https://bioinfo.lncc.br/), € um am-
biente computacional que gerencia a execugdo de aplicacdes e dados cientificos de bi-
oinformética em larga escala, e serve de apoio as pesquisas da comunidade cientifica de
informatica através de uma interface Web amigdvel e interativa. E gerenciado pelo Labo-
ratério Nacional de Computacao Cientifica, LNCC (https://Incc.br) e usa recursos e tec-
nologias de computagdo de alto desempenho, como o SDumont (https://sdumont.Incc.br).

O objetivo do projeto de pesquisa de Iniciacdo Cientifica € desenvolver estudos
de desempenho das aplicagdes do Portal de Bioinformética, de forma a obter a melhor
alocacdo de recursos computacionais, segundo os parametros de entrada dos usudrios e
gerar scripts de submissdo de jobs otimizados para o Portal. Este trabalho apresenta o
estudo desenvolvido para o software RAXML, que € largamente utilizado pelos pesquisa-
dores da area de filogenia.

2. O RAXxML no SDumont

O RAxXML € um software para inferéncia, baseada em Maxima Verossimilhanga
de arvores filogenéticas. Pode ser usado para pds-andlises de conjuntos de arvores filo-
genéticas, andlises de alinhamentos e colocagdo evolutiva de leituras curtas”. O RAXxML
possui diversas versdes, além da versdo sequencial, possui uma para ser executada de
forma paralela em ambientes multicores, chamada de versdo multithreads; uma para
ambientes distribuidos, chamada de versdao MPI e uma para ambientes multicores dis-
tribuidos, chamada de versao Hibrida. Efetuamos testes com o RAXxML, utilizando da-
dos de Aminodcido em formato (phylip), que contém sequéncias bioldgicas de genes



ortélogos de 12 genomas de protozodrios, para fazer um alinhamento simples, selecio-
nado com base na variabilidade de suas caracteristicas, por ser mais proximo de um caso
de estudo real. O Bootstrapping € um procedimento estatistico que reamostra um nico
conjunto de dados para criar muitas amostras simuladas. O valor de bootstrap para um
dado € a propor¢do das arvores replicadas que recuperaram aquele dado em particular.
Neste estudo, avaliamos o desempenho da versdo de ambientes multicores distribuidos,
compativel com a arquitetura dos nés computacionais do SDumont, utilizados pelo Portal
de Bioinformadtica.

3. Resultados

Esta secdo apresenta detalhes sobre o experimento e andlises de desempenho do
RAXML. Cada teste passou por cinco repeticdes junto ao ambiente do SDumont. As
execucdes com 0 RAXML foram utilizando os dados de Aminoécido em formato (phy-
lip), de 3,2 KB de tamanho, 10 sequéncias e 230 aminodcidos, variando os valores do
nimero de threads, de bootstrap e do nimero de nés computacionais. Foram alocados
quatro n6és computacionais compostos por duas CPUs Ivy Bridge Intel Xeon E5-2695v2
(12cores @2.4GHz) e 64 GB de memdria RAM. Os 4 n6s computacionais alocados para
o experimento correspondem ao nimero maximo de nds que atualmente podem ser alo-
cados pelo Portal de Bioinformatica.

3.1. Exploracao do RAXML com 1 né computacional

Conforme a (Figura 1), no primeiro experimento avaliamos o tempo total de
execucdo (TTE) em fun¢do do nimero de threads, em 1 n6 computacional, para diversos
valores de bootstrap, alternando entre 100 (linha azul), 500 (linha vermelha), 1000 (linha
verde), 1500 (linha roxa) e 2000 (linha azul claro). Os parametros de threads seleciona-
dos foram 4 threads, 8 threads, 12 threads, 24 threads. Podemos observar que o menor
tempo total de execucdo (TTE) ocorre para 24 threads, para todos os valores de boots-
trap avaliados exceto para o valor bootstrap 100, que teve ganho desprezivel. Podemos
observar que para este valor nao € eficiente executar o RAXML com multiplos threads.
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Figura 1. Tempo de execugao do RAxML com 1 n6 computacional

3.2. Exploracao do RAXML em até 4 nés computacionais

O segundo experimento € um estudo de multiplos nds computacionais, o grafico
na (Figura 2), apresenta o tempo de execu¢dao do RAXML, na versao Hibrida, de 1 a 4



nés computacionais, mantendo uma alocagao fixa de 24 threads, que corresponde ao me-
nor tempo de execugdo avaliado pelo experimento anterior. Assim como no experimento
anterior, utilizamos os valores do bootstrap variando de 100 (linha azul), 500 (linha ver-
melha), 1000 (linha verde), 1500 (linha roxa) e 2000 (linha azul claro). Podemos observar
que o tempo de execucdo para todos os valores de bootstrap ocorreram na a alocacdo de 4
nés computacionais e que para o valor 100, ndo € eficiente executar o RAXML com mais
de um né computacional.
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Figura 2. Tempo de execugado do RAXML em até 4 nos computacionais

4. Conclusao

Os testes do RAXML na versao Hibrida apresentados na (Figura 1), permitem in-
ferir que o menor tempo total de execugdo (TTE) para os valores de bootstrap testados em
1 né computacional ocorre na alocacao de 24 threads. Os testes com multiplos nés com-
putacionais, conforme a (Figura 2), permitem concluir que o menor tempo de execugao,
para todos os parametros de bootstrap testados, ocorre com 4 nds computacionais alo-
cando (24 threads) cada. Podemos concluir também que ndo € indicado que o RAXML
seja executado em ambiente paralelo quando executado com o valor de bootstrap 100.

Como trabalhos futuros iremos implementar testes com a aplicagdo RAXML, para
um nimero maior de nds computacionais e de bootstrap. Os dados que estdo sendo coleta-
dos serdo aplicados numa ferramenta de inteligéncia artificial (IA), que esta sendo desen-
volvida para automatizar a escolha dos recursos do Bioinfo-Portal, segundo os parametros
de entrada dos usudrios.
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