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Uso de extensiones vectoriales SIMD para
acelerar el alineamiento de secuencias

Cristian Iniguez Rodriguez
2 de julio de 2024

Resumen- La alineacién por pares en el andlisis de secuencias gendmicas es crucial y se lleva
a cabo mediante algoritmos basados en programacién dinamica. El estado del arte actual, Wave-
Front Alignment (WFA), ofrece oportunidades para aprovechar instrucciones vectoriales a nivel de
magquina, como las extensiones SIMD. Este proyecto se centra en explorar alternativas de diseno
e implementacion para integrar instrucciones SIMD en WFA, implicando la reestructuracion de las
estructuras de datos y la modificacién del acceso a estos datos. Se desarrollaran e investigaran
implementaciones para diversas arquitecturas de conjuntos de instrucciones, como AVX2/AVX512
(Intel, AMD). La evaluacién del rendimiento se llevara a cabo en plataformas de Computacion de
Alto Rendimiento (HPC). Como resultado final, se desarrollara una interfaz web para visualizar
estadisticas de la ejecucién del programa.

Palabras clave- Algoritmo de alineamiento wavefront (WFA), alineamiento de secuencias de
pares, AVX, distancia Levenshtein, edit-distance, SIMD, SVE, vectorizacion.

Abstract— Pairwise alignment in genomic sequence analysis is crucial and is performed using
dynamic programming-based algorithms. The state of art, WaveFront Alignment (WFA), offers
opportunities to leverage machine-level vector instructions, such as SIMD extensions. This project
focuses on exploring design and implementation alternatives for integrating SIMD instructions into
WFA, involving restructuring data structures and modifying access to this data. Implementations will
be developed and investigated for various instruction set architectures, such as AVX2/AVX512 (Intel,
AMD). Performance evaluation will be performed on High Performance Computing (HPC) platforms.

As a final result, a web interface will be developed to visualize statistics of the program execution.

Keywords—

AVX, edit-distance, Levenshtein distance, pairwise sequence alignment, SIMD,

SVE, vectorization, wavefront alignment algorithm (WFA).

1 INTRODUCCION

ADN han provocado un crecimiento exponencial en

la generacidn de datos biolégicos [1]] y una gran re-
ducciodn en el coste para obtenerlos. Estos datos bioldgicos
consisten en secuencias de nucledtidos (adenina, citosina,
guanina y timina, cominmente representadas por las letras
A, C, Gy T). Este incremento exponencial ha generado una
demanda de herramientas bioinformadticas mas rapidas y efi-
cientes para mantener el ritmo de produccién de datos que
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los cientificos biomédicos utilizan para comprender la evo-
lucién, identificar genes, y predecir estructuras y funciones
de biomoléculas.

Una de las tareas bioinformdticas m4s frecuentes es el ali-
neamiento de secuencias. Histéricamente, este problema ha
sido abordado con variantes de los algoritmos Needleman-
Waunsch [2] y Smith-Waterman-Gotoh [3]]. En la actualidad,
el estado del arte es el algoritmo de alineacién Wavefront
(WFA) [4]], que aprovecha las similitudes entre las secuen-
cias para reducir el trabajo computacional total, logrando
asf alinear secuencias mucho mas rapidamente que los algo-
ritmos clasicos. Sin embargo, las implementaciones actua-
les del WFA no aprovechan eficientemente el conjunto de
instrucciones de los procesadores modernos, lo que sugiere
que el rendimiento del algoritmo es susceptible de mejorar
ain mads. Este trabajo emplea metodologias de ingenieria
de rendimiento para acelerar el algoritmo WFA. Se lleva a
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cabo una evaluacion del rendimiento de la versién original,
se identifican los cuellos de botella y se identifican alterna-
tivas potenciales de mejora. Una de estas alternativas, que
resulta ventajosa, es el uso de las instrucciones vectoriales o
SIMD (Single Instruction, Multiple Data) que proporcionan
los procesadores modernos. La evaluacion experimental de
las nuevas propuestas de implementacién muestra mejoras
de hasta 7 veces respecto a la implementacién original.

La estructura del trabajo se divide en varias secciones.
Primero, se establecen los objetivos y los criterios que
guiardn el desarrollo del proyecto. Luego, se describe la me-
todologia utilizada para alcanzar dichos objetivos. A conti-
nuacion, se ofrece un breve repaso del estado actual de las
técnicas de optimizacion y de las optimizaciones en algo-
ritmos de alineamiento de secuencias. Después, se explican
los conocimientos previos necesarios para comprender es-
te trabajo. Posteriormente, se caracteriza el rendimiento del
algoritmo WFA y se presenta una implementacién vectori-
zada de dicho algoritmo, seguida de la evaluacién de su des-
empeiio en una plataformas de Computacién de Alto Ren-
dimiento (HPC). Finalmente, se discuten las contribuciones
de este estudio al campo y se sugieren posibles direcciones
para futuras investigaciones.

2 OBJETIVOS

El propésito de este proyecto es acelerar el algoritmo de
alineamiento de secuencias Wavefront en los procesadores
recientes de alto rendimiento. En concreto, se evaluaran las
mejoras en Marenostrum5 y en ordenadores del departa-
mento DACSO de la UAB. El objetivo es ofrecer una ver-
sion del algoritmo WFA que aproveche eficientemente las
capacidades de estos procesadores. Para lograrlo, se esta-
blecen los siguientes sub-objetivos especificos:

= Desarrollar y optimizar diferentes versiones del algo-
ritmo WFA.

= Evaluar el rendimiento de estas versiones en los pro-
cesadores de Marenostrum5 y UAB.

= Desarrollar una herramienta para visualizar estadisti-
cas de las pruebas de rendimiento, facilitando la com-
paracién de resultados.

3 METODOLOGIA

Para este proyecto se emplean dos metodologias diferen-
tes. Primero, utilizamos la metodologia en cascada para el
proyecto en su conjunto y, segundo, la metodologia en es-
piral para cada fase especifica del mismo.

En primer lugar, para garantizar el correcto desarrollo del
proyecto, optamos por la metodologia en cascada debido a
la clara dependencia entre los objetivos. Es decir, si uno de
ellos no se completa, no podremos avanzar al siguiente. Ca-
da fase del proyecto corresponde a uno de los objetivos que
hemos definido previamente, comenzando por familiarizar-
nos con el algoritmo Wavefront y adquirir todo el conoci-
miento tedrico necesario para llevar a cabo el proyecto.

En segundo lugar, la implementacién de diferentes ver-
siones del programa utiliza una metodologia en espiral. Par-
timos de un cddigo base, escalar, y realizamos modificacio-
nes incrementales, de forma iterativa, que vamos validando

y evaluando. Las estrategias que mejoran el rendimiento se
consolidan, y se prueban nuevas estrategias hasta conseguir
la version vectorial (SIMD) mads rapida.

Para identificar los elementos del programa que limitan
el rendimiento utilizamos la estrategia que denominamos
diagndstico diferencial. Se basa en eliminar o modificar
ciertas instrucciones del cédigo para evaluar cudnto afectan
al rendimiento, y si representan un cuello de botella signifi-
cativo. Esto nos permite encontrar nuevas oportunidades de
optimizacion.

Para facilitar la metodologia descrita anteriormente, se
emplea una interfaz web, diseiada especificamente para es-
te proyecto, que permite visualizar las mejoras de rendi-
miento entre las diferentes versiones. El flujo de trabajo
simplificado de esta interfaz lo podemos ver en la Fig.|1] El
primer paso es seleccionar un archivo fuente y compilarlo.
Luego se selecciona el conjunto de datos de entrada y se eje-
cuta el programa. Se utiliza la herramienta perf para extraer
métricas de rendimiento de la ejecucién, como el tiempo
total (medido en segundos y en ciclos de reloj), el niimero
de instrucciones ejecutadas, o el nimero de instrucciones
de salto mal predichas. Finalmente, se puede comparar el
rendimiento de diferentes ejecuciones, y se pueden generar
graficos automaticamente, como el mostrado en la Fig.

Pagina web

Subir programa a perfilar

|
A
Compilacién programa y
seleccion dataset a
perfilar.

Y

Resultados perfilado

l
v

Visualizar mejoras de
rendimiento (speedup)

Fig. 1: Flujo de trabajo de la herramienta de visualizacion
de resultados.

4 ESTADO DEL ARTE

Las caracteristicas del hardware de los procesadores
estan evolucionando rapidamente. Durante la era de Moo-
re, el desarrollo de software se ha centrado en reducir el
tiempo de desarrollo de aplicaciones, en lugar de optimizar
su tiempo de ejecucién [3]. Esto ha dado lugar a progra-
mas a menudo ineficientes, y que no explotan plenamen-
te las capacidades avanzadas de los procesadores, como el
paralelismo y las unidades vectoriales. Estos factores han
incrementado la relevancia de la ingenieria de rendimiento
del software, que busca estructurar el software para mejorar
su velocidad de ejecucién. Para lograrlo, los ingenieros de
rendimiento deben ajustar los programas para aprovechar
estas caracteristicas. Las técnicas de vanguardia incluyen
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el aprovechamiento del paralelismo, la optimizacién de la
jerarquia de memoria, entre otras estrategias [6]. Entre las
técnicas mas destacadas [7] se encuentran las instrucciones
vectoriales o SIMD (Single Instruction Multiple Data), op-
timizaciones de bucles (fusion, desenrollado), tiling, divide-
and-conquer, la eliminacién de instrucciones de salto con-
dicional, ...

Existen algunas implementaciones del algoritmo clési-
co de alineamiento de secuencias que usan instrucciones
SIMD [8] para acelerar los cdlculos. Por ejemplo, la im-
plementacién de Farrar [9] utiliza las instrucciones SSE de
Intel. Esta implementacién rompe las dependencias, reor-
ganiza los datos y calcula las puntuaciones de manera espe-
culativa. Por otro lado, la implementacién de Wozniak [10]
reorganiza los datos para exponer el paralelismo en la di-
mension antidiagonal de la matriz de puntuacion.

5 CONOCIMIENTOS PREVIOS

En esta seccion se presenta una breve introduccién al pro-
blema del alineamiento de secuencias de ADN utilizando la
distancia de edicién. Luego, se describe el algoritmo de ali-
neamiento de secuencias Wavefront (WFA). Finalmente, se
explican las caracteristicas mds relevantes de los procesa-
dores actuales.

S.1.

El alineamiento de secuencias es una operacion funda-
mental en la bioinformatica y el anlisis de datos bioldgicos.
Debido al auge y desarrollo de las tecnologias de secuencia-
cién, la comparacién de secuencias se ha convertido en una
operacién clave en muchos métodos de andlisis genémico.
Bésicamente, los algoritmos y herramientas de alineamien-
to de secuencias se utilizan para comparar y encontrar simi-
litudes (o diferencias) entre dos o mas secuencias de ADN,
ARN o proteinas. Con ello, se busca determinar diferencias
entre individuos, mutaciones causantes de enfermedades o
similitudes entre cepas de bacterias o virus.

Alinear dos secuencias, P = po,...,pn_1 (pattern) y
T = to,...,tm—1 (text), de longitudes n y m respectiva-
mente, consiste en determinar el minimo niimero de ope-
raciones de edicién (insercidn, eliminacién y sustitucion)
necesarias para transformar 7" en P. Cada operacidn tiene
asociado un coste o peso, que depende de la distancia de
alineamiento usada. En el caso de la distancia de edicién
(también conocida como Levenshtein distance [11]]) cada
operacion tiene un coste unitario. El objetivo del algoritmo
de alineamiento es computar la secuencia de operaciones de
edicién (alineamiento) de coste global minimo (distancia o
score) para transformar una secuencia en la otra.

Habitualmente, el problema de alineamiento de se-
cuencias se resuelve usando algoritmos de programacion
dindmica (Dynamic Programming o DP). Esta técnica des-
compone problemas complejos en subproblemas mas sim-
ples y luego almacenar los resultados parciales para evitar
recalcularlos. Los algoritmos mds comunes que se basan
en esta técnica son Needleman-Wunsch y Smith-Waterman
[2, 13]]. Estos algoritmos construyen una matriz M, donde
la primera fila y columna representan las secuencias a ali-
near, y cada celda de la matriz contendrd el menor coste
de alineamiento hasta ese punto, para una cierta funcién de

Alineamiento de secuencias biologicas

distancia. Cada celda M; ; se calcula a partir de las celdas
vecinas (M;_q j—1,M; j_1,M;_1 ;) usando la Eqmde ma-
nera recurrente. Una vez que se completa la matriz, se re-
construye el alineamiento éptimo rastreando desde la celda
final (M, ,,) hacia la inicial (Mj ). Este proceso tiene una
complejidad temporal y espacial de O(n?) (asumiendo que
n /= m), es decir, tiene una complejidad cuadrética.

(pi #t;) + M;—1 ;-1 (Sustitucién)
M; ; = min 14+ M; ;1 (Eliminacién)
1+ M1 (Insercién)
(D

5.2. Algoritmo Wavefront (WFA)

El algoritmo de alineamiento Wavefront (WFA) [4] es
considerado el estado del arte en el problema de alinea-
miento de secuencias. También es un algoritmo de progra-
macién dindmica que, en lugar de calcular todos los valores
de la matriz M usada por los algoritmos clasicos, se con-
centra en las diagonales mads relevantes, que contienen los
alineamientos mds prometedores. De este modo se mejora
significativamente la complejidad en tiempo y en espacio.

WFA aprovecha que las matrices de programacion
dindmica incrementan el valor a lo largo de la diagonal de
manera monotona para reducir la complejidad temporal a
O(ns), siendo n el tamafio de la secuencia mds grande y
s el valor del coste minimo del alineamiento, o score. Este
enfoque también permite reducir el espacio en memoria a
0(32). En la practica, s suele ser mucho menor que n, lo
que hace que WFA supere en rendimiento a los algoritmos
clasicos.

Originalmente, WFA se formul6 para utilizar la distancia
gap-affine, pero puede ser aplicado a multiples funciones
de distancia. En este trabajo se usard la distancia de edicién
y se usard la formulacién de las ecuaciones para el wave-
front definidas en [12] y [13]], pero las ideas propuestas en
este trabajo son igual de validas al usar otras métricas de
distancia.

El algoritmo WFA representa de forma compacta la in-
formacion relevante de la matriz M usada por los algorit-
mos clasicos. Se utiliza una nueva matriz, W que es una
serie de frentes de onda We, de tamafio creciente (2e + 1),
que codifican la posicién de las celdas con un coste e y que
estdn mds cerca de la celda final, M,, ,,. En concreto, €l va-
lor We,k indica la posicién de la celda dentro de la diagonal
k de la matriz M que tiene un coste e y estd mas cerca de la
celda final.

A partir de esta nueva representacion se reformulan las
ecuaciones de programacién dindmica, que de forma recur-
siva describen cémo obtener la solucién, y se muestran a
continuacién como las ecuaciones 2] y 3] El término LCP
significa Longest Common Prefix, y es una funcién que in-
dica el nimero de caracteres consecutivos coincidentes en-
tre dos secuencias. En la Eq[2] se aplica la funcién LCP a
dos subsecuencias de las secuencias comparadas, P y T,
que comienzan en posiciones codificadas dentro del pro-
pio frente de onda V.. Tras obtener la distancia minima,
s, los valores utilizados en el célculo y representados en w
permiten rastrear las operaciones que generan la distancia
minima, y obtener el alineamiento de las secuencias.
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Wes =Wey + LCP(pyw, , o b, o) @

We,kj—l
1+ We,k
1+ We,kfl

(Eliminacién)
(Sustitucién)
(Insercidn)

We41,1 = max

3)

El algoritmo I]es una descripcion computacional del pro-
ceso completo, en el que las dos operaciones descritas en
las ecuaciones anteriores se denominan funciones extend y
next. Comenzando por WQO = 0, es decir, la codificacién
equivalente a la esquina superior izquierda de la matriz M,
el algoritmo calcula progresivamente los frentes de ondas
W, parae = 0,1,2 ..., s, aplicando repetidamente las fun-
ciones extend y next, hasta alcanzar la codificacién equiva-
lente a la esquina inferior derecha de la matriz M.

Algorithm 1 WFA: alineacién con distancia de edicién

function align(We, Weﬂ, P,T)
WO’O ~— 0
ewtend(Woyo, P, T)
e+ 0
while Wem,n #% m do
next(VVe, We+1)
e+e+1
extend(W,, P,T)
end while
end function

El algoritmo [2] define la funcién extend, que se aplica a
todos los elementos de un frente de onda, We. Para cada
diagonal k del frente de onda, el bucle interior del programa
calcula el LCP indicado en la Eq. [2} entre dos subsecuen-
cias que comienzan, respectivamente, en las posiciones v y
h de las secuencias originales, P y T. Este bucle interno
compara los caracteres de las dos secuencias de uno en uno,
mientras sean iguales. El nimero total de caracteres iguales
consecutivos se usa para actualizar el nuevo valor del frente
de onda, Wek Veremos mds adelante que este bucle es el
mas importante en cuanto al rendimiento de la ejecucion del
algoritmo.

Algorithm 2 WFA extend function

function extend(VNV67 P,T)
fork + —etoedo

V4 We’k—k

h + We,k’

while P, = T}, do
v v+1
h < h+1
VNVE,k — VNVE,/C-FI

end while

end for

end function

Una vez se ha extendido diagonalmente la posicién de
todos los puntos de un frente de onda, si no se ha alcanzado
la esquina inferior derecha de la matriz, se utiliza la funcién
next para generar la siguiente posicion de todos los puntos
de un nuevo frente de onda W . El algoritmo [3| muestra

una version ligeramente modificada de la expresion de la
Eq.[3] que evita una operacién de suma.

Algorithm 3 WFA next function

function next(W,, We+1)
fork <~ —(e+1)toe+1do . .
Weﬂyk(—max{max{Wevk,l, We,k}"‘l» We_’qul}
end for
end function

La figura[2]muestra un ejemplo de alineamiento de las se-
cuencias GAATA y GATTACA. A laizquierda de la figura se
muestra la matriz de programacién dindmica usada por los
algoritmos cldsicos, con algunas celdas numeradas, en las
que el nimero indica el coste minimo, e, hasta ese punto.
La diagonal central de esta matriz se numera como k=0; las
diagonales superiores se numeran k=1, 2 ...; y las diagona-
les inferiores como k= -1, -2 ... A la derecha de la figura se
muestra la representacion de esta misma informacién utili-
zada por el algoritmo WFA, que es una serie de frentes de
onda We, mostrados como columnas verticales, que codi-
fican la posicién de las celdas con un coste o distancia de
edicién e. Por ejemplo, W, contiene los valores 4, 5y 2 (de
arriba a abajo), que indican, respectivamente, las posiciones
dentro de las diagonales k=-1, 0 y 1 con un coste e=1.

K=) K
N

K—-

K2
N

G|A|A|T| A

S~

-

K

s

>O>HH>‘O

o<

Fig. 2: Ejemplo sencillo que muestra el funcionamiento de
WFA (extraido de [[13]).

5.3. Rendimiento en un procesador actual

Los procesadores modernos de propdsito general son
maquinas extremadamente complejas, con numerosas ca-
racteristicas que afectan al rendimiento de la ejecucién de
los programas. Entre estas caracteristicas se destacan la je-
rarquia de memoria, el uso del paralelismo a nivel de ins-
trucciones y a nivel de datos, y la prediccion de saltos. A
continuacion, se detallan estos aspectos esenciales.

Los procesadores actuales optimizan el acceso a la me-
moria mediante el uso de memorias rapidas y pequeiias, de-
nominadas memorias caché, organizadas de forma jerarqui-
ca. El procesador, de forma automética, mueve datos entre
la memoria principal y las memorias caché para intentar que
la mayoria de las peticiones de lectura/escritura que hacen
los programas se resuelvan en las memorias caché mas rapi-
das, y asi reducir el tiempo total de acceso en comparacién
al tiempo de la memoria principal. El algoritmo automatico
que gestiona el movimiento de los datos en la jerarquia de
memoria basa su efectividad en las propiedades de localidad
de acceso a memoria que experimentan la mayoria de los
programas: localidad temporal, que implica que si un dato
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ha sido accedido recientemente, es probable que sea accedi-
do nuevamente en un futuro cercano; y localidad espacial,
que se refiere a la tendencia de los programas a acceder a
direcciones de memoria cercanas entre si.

El paralelismo a nivel de instrucciones (ILP, del inglés
Instruction-Level Parallelism) se refiere a la capacidad
de un procesador para ejecutar multiples instrucciones si-
multdneamente. Los procesadores modernos implementan
varias técnicas para aprovechar este paralelismo y asi me-
jorar el rendimiento en la ejecucién de programas. Una de
las técnicas fundamentales para aprovechar el ILP es el pi-
pelining. Esta técnica permite al procesador solapar parcial-
mente la ejecucién concurrente de varias instrucciones. Otra
técnica esencial es la ejecucion fuera de orden. En lugar de
ejecutar las instrucciones en el orden especificado por el
programa, el procesador reordena su ejecucion para asi au-
mentar el uso de sus recursos de cémputo, siempre y cuando
se mantengan las dependencias de datos. Esto significa que
mientras una instruccioén espera los resultados de una ins-
truccién anterior, el procesador puede ejecutar otras instruc-
ciones independientes. La reordenacién de las instrucciones
se realiza de forma dindmica, en tiempo de ejecucion, sin
necesitar ayuda del compilador.

La ejecucioén especulativa es otra técnica avanzada utili-
zada para aprovechar mejor el ILP. El procesador ejecuta
instrucciones antes de estar completamente seguro de que
su ejecucion serd necesaria. Esto ocurre cuando se ejecutan
estructuras de control, como bloques if-else, de modo que el
procesador predice el resultado de una condicién y empie-
za a ejecutar las instrucciones correspondientes antes de que
la condicién sea evaluada. Concretamente, los procesadores
actuales implementan técnicas de prediccion aplicadas a las
instrucciones de salto, que son las instrucciones que alteran
el flujo de ejecucion del programa en funcién del resultado
de una condicién. La precision de la prediccion de saltos es
crucial, ya que una prediccién incorrecta supone descartar
las instrucciones que se han ejecutado de forma especulati-
va en un camino mal predicho, y por tanto supone reducir
el rendimiento de la ejecucion.

Las técnicas descritas anteriormente, e implementadas a
nivel interno en los procesadores, son transparentes respec-
to a la funcionalidad de los programas, el disefio del algo-
ritmo y de las estructuras de datos, pero tienen un impacto
crucial en el rendimiento. Para lograr que sean efectivas,
el algoritmo debe proporcionar el paralelismo potencial a
nivel de instrucciones que permita al procesador ejecutar
el maximo nimero de instrucciones de forma simultdnea.
Ademas, se deben evitar estructuras de control condiciona-
les dificiles de predecir. Finalmente, tiene que utilizar es-
tructuras de datos a cuyos elementos se acceda en un orden
que maximice los dos tipos de localidad que se han descrito.

Los procesadores actuales también aprovechan el parale-
lismo a nivel de datos que ofrecen muchos programas. Se
trata de realizar una misma operacién simultdneamente so-
bre miultiples datos, y obtener multiples resultados. Este ti-
po de procesamiento agrupa los datos en pequefios vecto-
res (registro vectorial), y realiza operaciones directamente
sobre estos vectores. Los procesadores actuales ofrecen so-
porte para este tipo de paralelismo a través de instruccio-
nes especiales conocidas como instrucciones vectoriales o
SIMD (Single Instruction, Multiple Data). Por ejemplo, pa-
ra sumar una larga lista de niimeros, en lugar de sumarlos de

uno en uno, se pueden usar instrucciones SIMD para sumar
varios nimeros con una sola instruccion, tal como se ilustra
en la Fig. [3| La cantidad de datos que pueden ser proce-
sados simultdneamente estd determinada por el tamafo del
registro vectorial y el tamafio de cada dato.

j%%ﬂ444!%44ﬂ%4*!ﬂﬂﬂﬂ44
1 B
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Instrucc_lon Instruccion Vectorial
Convencional

Fig. 3: Suma de vectores usando instrucciones convencio-
nales e instrucciones vectoriales (SIMD) de 4 carriles.

Las instrucciones SIMD son especialmente ttiles en apli-
caciones que requieren cdlculos intensivos, como el proce-
samiento de imigenes, el procesamiento de sefales digita-
les o la simulacion fisica. En estas aplicaciones, es comun
realizar operaciones idénticas en grandes conjuntos de datos
de manera simultanea, lo que conduce a mejoras significa-
tivas en el rendimiento y la eficiencia del procesador.

Tanto AMD como Intel implementan instrucciones
SIMD en sus arquitecturas y procesadores. A lo largo del
tiempo, han expandido la variedad de tipos soportados, au-
mentando el tamafio de los registros vectoriales e incluso
introduciendo operaciones que anteriormente estaban ex-
clusivamente reservadas para computadoras de alto rendi-
miento (como los accesos indexados a memoria, gather).
El nombre técnico de estas extensiones al repertorio de ins-
trucciones, en orden cronolégico, es SSE, AVX, AVX2 y
AVX-512. La principal diferencia entre AVX2 y AVX512
radica en que los registros pasan de 256 bits a 512 bits.

6 ANALISIS Y CARACTERIZACION DEL REN-
DIMIENTO DE WFA

Los algoritmos clédsicos de alineamiento de secuencias
tienen un procesamiento regular, y utilizan una cantidad
constante de instrucciones para calcular el contenido de
cada celda de la matriz de programacién dindmica, M.
Ademas, las instrucciones de salto asociadas en los bucles
de tipo for de estos algoritmos tienen un nimero de itera-
ciones predecible y accesos a memoria en posiciones con-
secutivas. Todo esto permite disefiar implementaciones de
programas que aprovechan eficientemente las caracteristi-
cas de los procesadores modernos, como el paralelismo a
nivel de instrucciones y de datos (instrucciones SIMD), la
prediccidn de saltos, y la localidad espacial de acceso a me-
moria. En consecuencia, el rendimiento de la ejecucion de-
pende Unicamente del tamafio de las secuencias, O(nm), y
estard limitado por la capacidad de computo del procesador
en el caso de que la matriz M no sea muy grande, o, en caso
contrario, estard limitado por la cantidad de datos que puede
proporcionar el sistema de memoria por unidad de tiempo,
es decir, por su ancho de banda.

En contraste, el nimero de operaciones realizado por
WFA no solamente depende del tamafio de las secuencias,
sino que también depende de su similitud. Secuencias de



6 EE/UAB TFG INFORMATICA: extensiones SIMD para acelerar el alineamiento de secuencias

igual longitud pueden dar lugar a volimenes de trabajo
computacional muy diferentes. Por un lado, el nimero de
celdas calculadas en la nueva representacion de la matriz
de frentes de onda, W, es proporcional a O(ns), el tamafio
de la secuencia mas grande y el coste minimo de alinea-
miento (score), que no se conoce a priori. Por otro lado, la
operacion LCP (Longest Common Prefix) realiza un trabajo
proporcional al nimero de caracteres consecutivos iguales
en dos segmentos de las secuencias, que también es variable
y dificil de predecir.

El algoritmo WFA ejecuta repetidamente las funciones
next y extend. La funcién next realiza un trabajo regular,
con mucho paralelismo potencial, tanto a nivel de instruc-
ciones como a nivel de datos, saltos condicionales predeci-
bles, y acceso a posiciones consecutivas en la memoria. En
cambio, la funcidn extend presenta caracteristicas irregula-
res que dificultan implementaciones eficientes en los proce-
sadores actuales. Por un lado, el cdlculo del LCP entre dos
secuencias contiene un bucle de tipo while que realiza un
nimero de iteraciones dificilmente predecible, ya que de-
pende de los datos de entrada. Por otro lado, los accesos a
los datos de las secuencias no son siempre contiguos. Todo
esto dificulta el uso del paralelismo, tanto a nivel de instruc-
ciones como a nivel de datos, y el uso de la memoria.

A pesar de la irregularidad computacional de la funcién
extend, hemos identificado técnicas para mejorar su rendi-
miento. Hemos instrumentado el c6digo de WFA para ana-
lizar la irregularidad de la funcién extend para varios con-
juntos de datos de secuencias reales, representativos de las
tecnologias de secuenciacion actuales, cuyas caracteristicas
se explican en detalle en la seccién Se han medido los
valores de la operacién LCP en la funcién extend y se ha
generado un histograma con la distribucién de estos valo-
res, que se muestra en la Fig. [ para tres conjuntos de datos,
etiquetados como Nanopore, PacBio y Illumina.
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Fig. 4: Distribucién de probabilidad de los valores obteni-
dos con la operacién LCP

El caso LCP = 0, cuando el primer caricter de cada se-
cuencia comparada es diferente, ocurre entre el 69 % y el
77 % de las veces, y es el caso que se deberia priorizar al op-
timizar el programa. El caso LCP = 4 o mas, tener al menos
los 4 primeros caracteres iguales entre las secuencias, repre-
senta un 0.5-1.2 % para PacBio y Nanopore, mientras que
para Illumina representa un 7 %. El caso LCP = 8 o mas,
supone menos de un 0.3 % para PacBio, menos de 0.04 %

para Nanopore y alrededor del 6 % para Illumina. En bre-
ve explicaremos como utilizar estos resultados para mejorar
el rendimiento, y por qué al utilizar datos de tipo lllumina
obtenemos mejoras de rendimiento mas pequefias que con
PacBio o Nanopore.

7 OPTIMIZACION DE WFA

Esta seccion describe las optimizaciones realizadas a la
funcién extend de WFA para aprovechar mejor las carac-
teristicas de los procesadores actuales. Brevemente, se uti-
liza el paralelismo de datos tanto al comparar caracteres,
como al procesar elementos consecutivos de un frente de
onda. En el primer caso se utilizan instrucciones escalares
para procesar nimeros enteros de 4 u 8 bytes y en el segun-
do caso se utilizan instrucciones SIMD.

7.1. Procesar caracteres en paralelo

Nuestra propuesta consiste en comparar directamente
bloques de 4 u 8 caracteres por secuencia, almacena-
dos en una misma palabra, y utilizar una combinacién
de varias instrucciones genéricas para encontrar el primer
caracter diferente entre los bloques. Como cada caracter
se codifica como un byte, denominamos a esta propuesta
byte-parallel. El Algoritmo 4| muestra el caso en que
se usan bloques de 4 caracteres. Sigue siendo necesario un
bucle interno (while), que itera leyendo bloques de 4 carac-
teres consecutivos de las secuencias Py T, mientras todos
los caracteres de los dos bloques sean iguales. La compa-
racion de 4 caracteres a la vez se realiza con la operacion
XOR (). Una vez que aparece alguna diferencia, se nece-
sita encontrar la posicion del primer carécter diferente. Para
ello se utiliza una operacién que encuentra la posicion del
primer bit con valor 1 en el resultado de la operacién &, y
que se suele denominar trailing zeros count (t zcnt). Co-
mo cada cardcter se codifica con 8 bits (ASCII), la posicién
obtenida se ha de dividir por 8.

Algorithm 4 WFA extend, function

function extend,(W,, P,T)
fork «+ —etoedo
V< W&k— k
h We,k
cmp <= Py.vy3 D Thopngs
while cmp = 0 do
VNVe,k — We,k+4
v+ v+4
h < h+4
cmp < P13 @ Thonts
end while
Icp < tzent(cmp)/8
We i ¢ We p+lcp
end for
end function

El objetivo de mejora de rendimiento que se busca con
esta nueva propuesta es que el comportamiento del bucle
interior sea mucho mads regular, y que se mejore significa-
tivamente la efectividad del predictor de saltos. El andli-
sis mostrado al final del apartado anterior indicaba que los
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casos en que LCP>4 (LCP>8) son muy poco frecuentes,
asi que el salto se producird muy pocas veces. Al realizar
4 (8) comparaciones de una sola vez, y al leer de memo-
ria 4 (8) Bytes de una sola vez, se reduce el nimero total
de instrucciones ejecutadas por el programa cuando el va-
lor obtenido de LCP es relativamente grande. Sin embargo,
como se han afladido instrucciones adicionales para encon-
trar el primer caracter diferente (t zcnt y divisién por 8)
en los casos mas frecuentes (LCP = 0 o 1) el nimero total
de instrucciones ejecutadas aumentard. Aunque pueda pa-
recer sorprendente, en un procesador actual no siempre se
consigue ir mas rapido al ejecutar menos instrucciones.

7.2. Vectorizacion del codigo (SIMD)

En esta seccién mostramos cémo acelerar la ejecucién
de las funciones next y extend usando paralelismo de tipo
vectorial (SIMD), y cémo es conveniente fusionar ambas
funciones para lograr la maxima mejora.

7.2.1. Vectorizacion de la funcién next

El algoritmo [3] muestra que la funcién next genera cada
nuevo elemento del frente de onda W, ; a partir de tres va-
lores consecutivos del frente de onda previo, W, realizando
dos operaciones de mdximo y una suma. Como cada nuevo
elemento se puede calcular de manera independiente al res-
to de los nuevos elementos, es decir, de forma simultdnea, la
vectorizacién del bucle es muy directa, tal como se visualiza
en el esquema de la Fig. [5] Los circulos del gréfico repre-
sentan operaciones SIMD binarias con vectores de 4 datos
(o con 4 carriles). La simplicidad del patrén de cémputo,
que habitualmente se denomina de tipo stencil, permite que
el compilador sea capaz de vectorizar el cddigo de forma
automadtica.

Weo [ TRINNN T [ 1]

Fig. 5: Operacion next con vectores de 4 datos (carriles)

7.2.2. Vectorizacion de la funcion extend

Tal como se muestra en la Fig. [6] la vectorizacién de la
funcidn extend es bastante mas compleja que la de la ante-
rior funcion, y esto explica que el compilador no sea capaz
de automatizarla. Por tanto, es necesario utilizar funciones
especiales, denominadas intrinsecas (intrinsics), que se pro-
porcionan en lenguaje C/C++ y se convierten de forma di-
recta en instrucciones SIMD. Por simplicidad, vamos a des-
cribir la operacién vectorial extend asumiendo que se usan
4 carriles, tal como se muestra en la Figura.

El primer paso del algoritmo requiere generar los 4 indi-
ces a cada una de las dos secuencias, P y T, y leer si-
multdneamente 4 bloques diferentes de cada secuencia. La

Acabar

carriles sin
@ _ terminar

W.[ T e | [ [

Fig. 6: Operacion extend con vectores de 4 datos (carriles)

instruccion vectorial denominada gather es la que realiza
las 4 lecturas a memoria, y su particularidad es que las 4
direcciones a memoria se especifican usando 4 indices di-
ferentes (almacenados en un vector, también de 4 carriles).
Esto permite que las 4 direcciones a memoria no sean nece-
sariamente contiguas, es decir, que sean dispersas. Aunque
se trata de una instruccién muy poderosa, mostraremos mas
adelante que el rendimiento que ofrecen los procesadores al
ejecutar esta instruccion no es muy alto. Aunque existe una
version de la instruccidn gather en la que cada carril lee un
bloque de 8 caracteres consecutivos, la version que lee blo-
ques de 4 caracteres consecutivos usa el doble de carriles,
y es la que proporciona mejor rendimiento. Dicho en otras
palabras, aumentar el paralelismo a nivel de bytes de 4 a 8
mejora menos el rendimiento que aumentar el nimero de
carriles de las instrucciones vectoriales.

Otro problema a resolver es que ocasionalmente algunos
carriles de la operacidn vectorial necesitan iteraciones adi-
cionales, porque el valor del LCP para ese carril es mayor
al nimero de caracteres comparados en un solo paso de la
operacion. Nuestra propuesta comprueba con una condicién
sencilla si todos los carriles se han completado en un tinico
paso, que es el caso mds probable, y el que conviene optimi-
zar. En caso contrario, se disefia un bucle que identifica uno
a uno qué carriles hay que extender y que aplica la versién
escalar byte—-parallel aesos carriles.

La instruccién vectorial para la operacion tzent (trailing
zeros count) no existe en los procesadores actuales, y su
funcionalidad se debe emular. En procesadores que dispo-
nen de una instruccién SIMD muy similar (AVX512), de-
nominada Izcnt (leading zeros count), se utiliza una instruc-
cién shuffle previa para cambiar el orden de los valores (en-
dianess). En procesadores que no disponen de esa instruc-
cién (AVX?2), es necesario usar una combinacion de varias
instrucciones que acabe realizando la misma funcién.
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7.2.3. Fusionar next y extend

El anélisis de la ejecucion de la funcién extend vectori-
zada indica que la capacidad del procesador para ejecutar
instrucciones gather limita el rendimiento. En otras pala-
bras, el cuello de botella al rendimiento son la operaciones
gather, mientras que los recursos del procesador para ejecu-
tar otros tipos de instrucciones de cémputo estan infrautili-
zados. Al no existir alternativas mds rapidas a la instruccién
gather, hemos considerado fusionar las funciones next y ex-
tend, ver algoritmo[3] y asi lograr dos beneficios. En primer
lugar, se reduce el nimero de lecturas y escrituras a memo-
ria necesarias para acceder a los frentes de onda, We. En
segundo lugar, se puede realizar el coémputo asociado a la
funcién next en paralelo a las operaciones gather de la fun-
cidn extend, y asi aumentar la utilizacion de los recursos del
procesador.

Algorithm S WFA next-extend function

function next—emtend(We, V~Ve+1)
fork+< —(e+1)toe+ 1do
offset emax{max{We,k_l, We7;€}+1, We,kﬂ}
v, h + offset - k, offset
while P, = T}, do
v, h, offset < v+1, h+1, offset+1
end while
V~V€+1,k < offset
end for
end function

El problema de fusionar las dos funciones es que se debe
vectorizar de forma explicita la funcién next, mientras que
con funciones separadas esta parte era vectorizada de forma
automadtica por el compilador.

8 EVALUACION DEL RENDIMIENTO

En esta seccion se describen los procesadores y los con-
juntos de datos de entrada utilizados, y se presentan, compa-
ran y discuten los resultados de rendimiento de las versiones
desarrolladas en este proyecto.

8.1.

Se han realizado ejecuciones en dos tipos de procesa-
dores para identificar posibles diferencias en el efecto de
las optimizaciones propuestas. En primer lugar se utilizé
el procesador de sobremesa Intel i5-12400 disponible en el
Dept. DACSO de la UAB, y de arquitectura relativamente
reciente (2022). Adicionalmente, se ha usado el procesador
servidor Intel Xeon Platinum 8480+ (2023), que forma par-
te del supercomputador MareNostrum 5 en el BSC.

Las principales diferencias entre ambos procesadores son
el conjunto de instrucciones, la frecuencia de reloj, el ta-
mafio de las memorias caché y el nimero total de niicleos
de cémputo. El procesador i5-12400 opera a una frecuencia
mas alta (4,4 GHz) que el procesador Xeon (3,0 GHz), pero
solamente proporciona el conjunto de instrucciones AVX2,
que permite usar 8 carriles de 32 bits por carril (total de
256 bits), mientras que Xeon proporciona también la exten-
siéon AVXS512, que permite usar 16 carriles. Por otro lado, el
procesador Xeon dispone de una memoria caché de dltimo

Entorno de ejecucion

nivel bastante mas grande (105MB) que la del procesador
i5 (18MB) y contiene un nimero muy superior de nucleos
de cémputo (56 frente a 6). Mientras que los dos prime-
ros factores son relevantes para explicar las diferencias de
rendimiento, los dos ultimos factores no tienen influencia,
ya que los datos caben en el nivel de caché L2 y todas las
ejecuciones usan un unico hilo (thread), y un solo niicleo.

8.2. Conjunto de datos de evaluacion

Se han seleccionado conjuntos de datos de entrada reales,
obtenidos con varias tecnologias actuales de secuenciacion,
que son Nanopore, Illumina y PacBio. Las secuencias de
estos conjuntos tienen diferentes tamafios y tasas de error,
que permitirdn evaluar el efecto de estas variaciones en el
rendimiento de cada version del programa. También se han
generado secuencias de contenido aleatorio, en las que se
han provocado errores de forma artificial, que etiquetamos
como el conjunto de datos Simulados.

Las secuencias PacBio tienen longitudes que varian entre
201 y 24,640 pares de bases (bps), y alta precisién (tasas
de error < 1 %). Las secuencias Nanopore tienen longitu-
des similares a las PacBio (oscilan entre 104 y 21,708 bps),
pero con tasas de error mds altas (~ 10 %). Las secuencias
[llumina son bastante cortas, con longitudes que varian en-
tre 140 y 276 bps, y tienen baja tasa de error (~ 1 %). Final-
mente, las secuencias simuladas tienen longitudes promedio
de 100,000 bps, y un error alrededor del 10 %.

En cada ejecucion se alinea un conjunto de secuencias su-
ficientemente grande para que el tiempo total de ejecucién
sea bastante superior al tiempo de lectura de los archivos y
de inicializacién de las estructuras de datos.

8.3. Rendimiento i5-12400

La Fig. [/| muestra la mejora de rendimiento, o spee-
dup, utilizando el procesador i5-12400 para cada una de
las versiones descritas en la seccion anterior. La estrategia
byte-parallel logra mejoras de entre 1.7x y 3.9x res-
pecto a la version original. Si se aflade el uso de instruccio-
nes vectoriales se alcanzan mejoras totales de entre 1.8x y
7.0x. Por tanto, afnadir el uso de instrucciones SIMD incre-
menta el rendimiento entre 1.04x y 1.8x. La fusién de los
bucles proporciona una mejora de entre el 2 % y el 4 %.

Las mejoras de rendimiento varian mucho segun el tipo
de secuencias de entrada: cuanto mds largas son (Nanopore
y PacBio) y mayores diferencias hay entre ellas (Nanopo-
re) mayor es la mejora obtenida al usar las estrategias pro-
puestas. En concreto, si las secuencias son muy cortas y el
nimero total de diferencias es muy pequefio, como Illumi-
na, no se aprovecha el paralelismo ni al comparar caracteres
ni al procesar de forma vectorial multiples elementos del
frente de onda, y la mejora de rendimiento es relativamen-
te pequefia. Por otro lado, las secuencias de Nanopore, con
longitudes similares a las de PacBio, presentan una mayor
tasa de error y generan frentes de onda mads largos, que se
benefician més de la ejecucién SIMD.

8.3.1. Procesar caracteres en paralelo

Al procesar 4 u 8 caracteres en paralelo se mejora el ren-
dimiento porque el procesador acierta mas veces al predecir
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Fig. 7: Mejora de rendimiento en el procesador i5-12400
para las versiones propuestas y tres conjuntos de datos de
entrada.

el camino que seguird la ejecucién del programa. La canti-
dad de errores de prediccion se reduce de unos 20 por cada
mil instrucciones ejecutadas a valores de entre 1 y 0,2. Los
fallos en la prediccién por parte del procesador son muy
costosos, porque descartan trabajo ya realizado, limitando
el promedio de instrucciones ejecutadas por unidad de tiem-
po. Tal como mostramos en la Fig. [} al procesar de 4 en
4 o de 8 en 8, la probabilidad de que se encuentre una di-
ferencia en los primeros caracteres comparados es muy alta
(en muchos casos superior al 99 %), y el bucle interno no
se suele realizar. De este modo, la prediccién que hace el
procesador es mucho mds precisa.

Para implementar esta version del programa ha sido ne-
cesario utilizar instrucciones adicionales y, aunque no se
muestra en la figura anterior, en general, el niimero total de
instrucciones ejecutadas ha crecido ligeramente. Sin embar-
go, estas instrucciones se ejecutan ahora a ritmos de entre
4,6 y 6,5 instrucciones por ciclo de reloj, que practicamente
alcanzan el 80-100 % de la maxima capacidad de ejecucion
del procesador. Esto indica que el tinico camino viable para
seguir mejorando el rendimiento de la ejecucién es reducir
el numero total de instrucciones ejecutadas.

Comparar de 8 en 8 no supone una mejora importante
respecto a comparar de 4 en 4, porque la mayoria de las
veces que se comparan los primeros 4 caracteres no es ne-
cesario seguir realizando comparaciones. Esto era algo que
se podia deducir de los resultados mostrados en la Fig. [ y
que hemos comprobado experimentalmente: el ndmero to-
tal de instrucciones ejecutadas al comparar de 8 en 8 apenas
decrece un 1 % respecto a comparar de 4 en 4.

8.3.2. Procesamiento SIMD

Hemos argumentado que el cuello de botella del rendi-
miento era la cantidad total de instrucciones ejecutadas, asi
que ejecutar instrucciones vectoriales permite reducir esta
cantidad de instrucciones en proporcién al nimero de carri-
les (elementos) del vector SIMD. En el caso del i5-12400,
se procesan 8 elementos del wavefront simultdneamente.
Sin embargo, no podemos esperar una reduccién de 8 ve-
ces porque se han tenido que afiadir instrucciones adicio-
nales para emular el funcionamiento de Izcnt, como shuffle,

e instrucciones para detectar si para alguno de los carriles
del vector se necesita seguir realizando comparaciones de
caracteres. En este dltimo caso, se ejecutan instrucciones
adicionales para identificar los carriles que necesitan proce-
samiento adicional.

Empiricamente se ha medido que el total de instruccio-
nes ejecutadas se ha reducido entre 4 y 5,3 veces. Sin em-
bargo, las instrucciones se ejecutan a un ritmo mads bajo:
entre 1,6 y 2,2 instrucciones por ciclo de reloj. Esto expli-
ca por qué la mejora total de rendimiento no es superior de
2 veces respecto de la versiéon byte-parallel de 4 ca-
racteres. Usando técnicas de ingenieria de rendimiento, he-
mos encontrado que las instrucciones gather, que utilizan 8
indices para realizar 8 lecturas a posiciones dispersas de la
memoria, suponen el cuello de botella en el rendimiento. El
problema no es el tiempo, o latencia, que toma la ejecucion
de la instruccién, sino la falta de capacidad del procesador
para solapar la ejecucién de muchas instrucciones gather
(aprovechar correctamente ILP). Mientras que cada nuevo
ciclo de reloj el procesador es capaz de iniciar la ejecucién
de 2 o incluso 3 instrucciones SIMD cualquiera, esto no es
cierto para las instrucciones gather, y se necesita esperar
varios ciclos entre la ejecucién de dos instrucciones gather
independientes.

8.4. Rendimiento en MareNostrum 5

En la figura [8| se muestra la mejora de rendimiento, o
speedup, en los procesadores Xeon 8480+, usando los dos
repertorios SIMD disponibles, AVX2 y AV512. Solo se pre-
sentan resultados de las versiones fusionadas, que siempre
son mds rapidas. Hemos sustituido las secuencias de Illu-
mina (demasiado cortas) por un conjunto de secuencias si-
muladas de gran longitud (100.000 bps), para asi evaluar
el rendimiento en el caso en que los datos no caben en el
primer nivel de caché del procesador.

Speed up Marenostrum5

B 1 letra

- 8 letras

B AvX2 fusionado
B AVX512 fusionado

Simulado

PacBio

Nanopore

Fig. 8: Mejora de rendimiento en MareNostrum 5 para ver-
siones seleccionadas del programa y tres conjuntos de datos
de diferentes caracteristicas.

Los tiempos totales de la ejecucién son algo inferiores
a los obtenidos con el procesador i5-12400, porque el pro-
cesador X8480+ funciona a una menor frecuencia de reloj,
pero las mejoras de rendimiento son muy similares: (1) en-
tre 3 y 4 veces gracias al uso de paralelismo al comparar
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caracteres; y (2) entre 1,4 y 2,2 veces al afiadir el uso de
instrucciones vectoriales. Este procesador dispone de un re-
pertorio mds amplio de instrucciones SIMD que permiten
reducir més el total de instrucciones ejecutadas, entre 4,4
y 6 veces al usar AVX2 y entre 6,6 y 12,7 veces al usar
AVX512. Sin embargo, la mejora de rendimiento por usar
instrucciones SIMD sigue siendo muy baja. Una vez mads, la
capacidad de ejecucion para las instrucciones gather limita
el rendimiento del programa (es el cuello de botella).

Las instrucciones AVXS512 proporcionan 16 carriles, pe-
ro la mejora obtenida respecto a la instrucciones AVX2, de 8
carriles, es 1.06x para Nanopore, 1.05x para PacBio y 1.03x
para secuencias simuladas (ultra largas). En este dltimo ca-
so se ha apreciado una pequefia penalizacién por el hecho
de que con cierta frecuencia el procesador necesita acceder
a los datos en el segundo nivel de caché.

9 CONCLUSIONES

En este trabajo se han identificado y propuesto modifica-
ciones para acelerar el algoritmo de alineamiento Wavefront
(WFA) y se ha evaluado su rendimiento en plataformas de
computacién de alto rendimiento (HPC). Se ha identificado
la funcién extend como la més critica en cuanto al rendi-
miento, y el andlisis computacional ha permitido identificar
oportunidades para aprovechar mejor las caracteristicas de
los procesadores actuales.

Se han propuesto tres estrategias: (1) comparar varios ca-
racteres de las secuencias en paralelo, basdndonos en la fre-
cuencia de los valores de la operacién LCP; (2) usar pa-
ralelismo de datos en forma de instrucciones vectoriales
(SIMD), y asi procesar varios datos de forma simultinea; y
(3) fusionar las funciones next y extend en un unico bucle,
para reducir el nimero de instrucciones ejecutadas y apro-
vechar mejor la capacidad de ejecucion paralela del proce-
sador. Las propuestas se han realizado y evaluado usando
dos repertorios de instrucciones SIMD, de 256 bits (AVX2)
y de 512 bits (AVX512).

La primera estrategia ha conseguido acelerar el algoritmo
respecto a la version original hasta 3.9x en un procesador i5-
12400 (UAB) y hasta 3.8x en un procesador Xeon 8480+
(MareNostrum 5). La versién vectorizada mostré mejoras
variables segin los datos de entrada, el conjunto de ins-
trucciones utilizadas, y el uso de la fusién de bucles, al-
canzando hasta 6.96x con AVX2 (i5-12400) y hasta 7.31x
con AVX512 (Xeon 8480+).

Es necesario que las secuencias comparadas sean rela-
tivamente largas (miles de caracteres) para que las mejo-
ras sean mds efectivas. Por ejemplo, para secuencias de 250
caracteres con poco error (Illumina) las mejoras fueron de
1.8x. La eficiencia de la vectorizacion ha sido relativamente
baja, ya que a pesar de reducir la cantidad de instrucciones
ejecutadas entre 4,4 y 12,7 veces, la mejora de tiempo ape-
nas ha alcanzado 2x. Hemos identificado las limitaciones de
los procesadores para ejecutar la instruccion gather como el
cuello de botella del rendimiento.

Una linea futura a este trabajo es analizar la efectividad
de las propuestas en procesadores de arquitectura RISC-V'y
ARM, que representan soluciones en las que se suele prio-
rizar la eficiencia energética. Otro camino de investigacién
es explorar el disefio de mecanismos hardware que propor-
cionen mas rendimiento al ejecutar instrucciones gather.
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