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Motivacion.

» Auge de las aplicaciones cientificas paralelas. Wra

\__\ Modilicacion

Andlisis de Prestaciones Bdsico. R. Jain

» Mayor cantidad de datos, lo que exige mayor
necesidad de computo.

» Problemas de ineficiencia latentes al introducir
el paralelismo.

» El usuario busca un mejor uso de los recursos
disponibles.

» La Bioinformatica comienza a acudir a
Computo de Altas Prestaciones.
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pECHIS37_va_14491;

GTGATTGTGGGGC TTTCTCAAATTARTTGTGGGGC TTTTCCCGGTTGCAGGTTCARAACGTGCCATTCGCRACCGGTGTT
TTCOHCGCTCACCOCCCCGARARCCRATAACTGR

ECHIZT w3 _14482:

GTGCCGEATTTATCGCC ATOCGCCTTCAGCGGAGAATTTTTTGC ATGGCACAGECGTTCAGRLAATAGAC TAATTCAGGA
GTGTTATACTGATGATAAGAAAATGTTGATAGCACTAACAGGCAAAACCATAGGTATARATTATCAATTTTTGCTATATC
JATAG

SECH3937_v3_14493;

TTGAGRTGTGAGGTECCGGACATETTCCCGTTCAGAGCCTOOTTGC AGACGCAGATTGATGAC TACCOGLGGCAGT TGO
TAATGCCACGATGEAGTTTTATC TE6C6GAGTTATCGCTGGAGCGEGATEACGGCGAGATTGGCGAATTGCGGCACTACT
ACCTGACCGETOTOCARATEGCGEARCTGAGCCARC AGCAGGGCGACGAAAAC ROTTACCTGTTCAGCCTGATC AAGATE
CACCAGCATCTOATTCATGALATCARC AR TACCOAGCGCGACCAC TTATTCCGGOTGCAGAGT TACTACT TTOCACGCCA
GACGTTGCAGCACATTTGCACCCAGTTC AGCCTGRTGGGTAATTGGEACARAGCCACCGCCTTCCAMACCGATTTTATGE
AGCGGGTGGCTTTTATCCCCTGA

>ECH3237_v3d_14494;

GTGATCC TG TOGARACGTAGCGTAGATATTGAGC AGTTGAACCAGATGGLCETCOACOUUATGOCCGUCCATATCGGCAT
COGTATGACGCGCCTGACCGACGACRCGC TGO AAGGLGTOATGCCGETGGATCATCGCACGLGTCAGCCTTTCGGGCTRE
TGCATGG0GGCGCATCGOTAGCECTERCGGAATCGL TEGG6TCGATCGCOG6TTATC TR TG TTCGGAAGECGAGCAGCGE
GTGGTGHGGGTAGAAATC AACGCCARCC ACCTGOGLGCGGTEACGEANGECGAGETGCGCGG0GTETEC0GIGOGCTGCA
CACCHGCARACGGATGE AGGTCTOOC RAATTGATATTTTTGACAGCCOTHACCGOCTCTHTTGCACCTCACGCTTGACCA
COOCHOTEATCACGCCOGATGCCTOR

>ECHISI7_v3_14495;

GTGCTGAGCTTTTTG0AAGCCTTGARGE LAAATEGTTTTACCGOCOATATCOCCACCCAGTACGCCGATCGCCTGACGAT
GGCGACGGATARC AGTATTTATC AR TGCTGCCGGRCGCCE TR TTTTCOCCCGTTCTACCGCCGACGTRRCGCTETTGR
CCCGOTTRGCGGATEAGGATCGC TTTCGCGAGC TG TCTTCACGCCGCGCGCOECGGCACCOGCACC AACGGGCAGGLG
CTCAATC RCGGGAT TG TGGTIGATATG TCOCGCTACATGAACCGTATTTTCCARATCARCCCGGAGCAGGGTTGGGTACG
GETGHAAGCCGGGETC ATCAAGGATC RACTGAACC KGTACCTGARGCCGTTCGGCTACTTTTTTGCGCCOGAGTTGTCCK

CCAGTAACCGLGCCACGLTGOGCGECATGATCARATACCGACGCTTCGGGGCAGGGCTCGCTEETETACGGCARAACCTCG
GACCATETGCTOGHOC TOCGCGCGOTOTTOCCOGGCOGTGARC TGC TGOATAC TC AGGCOATGCCGGTRGCGCTGGCGGA
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‘pares de basas hishoras =

. -
Las bases de datos de secuencias @%n&

bioldgicas crecen Lo

doble hebra

exponencialmente. Growth of GenBank
[0 e crysantemi - Wor dPad (1982 - 2008)

Jachwvo Edoén Var Insertar Formato Ayuda 100
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bECHI937 va_14481;

GTGATTGTGGGGC TTTCTCAAATTARTTGTGGGEC TTTTCCCGGTTGCAGG TTCARAACGTGCCATTCGCARCCGGTGTT
TTCOGCGCTCACCOECCCGARARCCAATAACTOR

+ECH3937_v3_14492;
GTGCCGGATTTATCGCCATGCGCCTTCAGCGGAGARTTTTTTGC ATGGCACAGE COTTCAGAAAATAGACTAATTCAGGR
GTGTTATACTGATGATAAGAAAATGTTGATAGCACTAACAGGCAARACCATAGGTATARATTATCAATTTTTGCTATATC
LATAG T
*ECHISIT w3 14493;

TTGAGATGTGAGG TGCCGGACATOTTCCCOTTCAGRGCCTOOTTGC AGACGC AGATTGATGACTACCGGOGGCAGTTGOG
TAATGCCACGATGGEAGTTTTATC TE6ECEGAGTTATCGCTGOAGCGEGATEACGECEAGATTGOCGAATTGCGGCACTACT
JCCTGACCGETOTOCANATEGCEGARCTEAGCCARC AGCAGGECGACGAAAAC RETTACCTGTTCAGCCTGATC AAGATC
ARG AT TOATTCATGAAATCARC AATACCGRAGCGCGACCAC TTATTCCGOOTOCAGAGTTACTACTTTGCACGCCA
GACGTTGCAGCACATTTGCACCCAGTTC AGCCTGATGGGTAATTGOGACAAAGCCACCGCCTTCCARACCGATTTTATGE
AGCGGGTGECTTTTATCCCCTGA

>ECH3037 v3_14494;

GTGATOC TG TOGARACGTAGCOTAGATATTGAGC AGTTGAACCAGATOOCG0TCOACGECATOOCCORCCATATCGGCAT
CoGTATGACGCGCCTEACCGACGAC RCGC TGO AAGGCGTOATGCCGGTOGATC ATCGCACGCGTCAGCCTTTCGGGC TR
TGCATGGCGECGCATCG0TAGCECTERCGEAATCOLTEGE6TCERTCOCoGETTATCTE TG TTCGGAAGECGAGCAGCEE
GTGGTGGGGETAGAAATC LLCGCCARCC ACCTGCGLGCO0TEACGEAMGGCGAGETGCECGGCOTOTECOGCGCGETGCA
CACCHGCARACGOATOC AGGTCTOOC AAATTGATATTTTTOACAGCCOTOACCOOCTCTETTGCACCTCACGCTTGACCA
COGCEGTGATCACGCOGGATGCOTGA

»ECHISIT 3 14495:

GTGCTOAGCTTTTTGGAAGCCTTGARGE AAAATGOTTTTACCGECEATATCGCCACCCAGTACGCCOATCGCCTGACGAT
GGCGACGGATAACAGTATTTATC AR TECTGCCEGACGCCGTCE TTTTCOCCCGTTCTACCGCCGACGTORCGCTOTTCR
CCCGETTEOCGOATOAGGATCOGE TTTCGOGAGC TG TETTC ACGCCGCGCGGOGOCGGCACCOGCACT AACGGGCAGGLG
T AT GGG AT TG TG TGGA T A TG TG TAC A TG AR CG TATTT TG AR AT ARACCOGGAGC AGGGTTGGGTACS 10
GETGGAAGCCGGGETCATC AAGGATC RACTGAACC KGTACCTGARGCCGTTCGGCTACTTTTTTGCGCCOGAGTTGTCCK
CCAGTAACCOCGCCACGCTOGGCGGCATGATC AATRCCOACGCTTCGGG6CAGEECTCECTGOTETACGGCARAACCTCG

GACCATOTOC TEGGGC TRCOCGCECTOTTOCCOGOCOETGAAC TGC TGSATAC TC MGGCGATGCOGGTERCOL TGGCGGA 0
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Base Pairs of DNA (billions)
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Para mantener el significado
biolégico dentro de la
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considerar la totalidad de las
cadenas sin fragmentarlas.
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Problemas de Paralelismo.

El volumen de datos obliga a /Ei\“ﬁ\
paralelizar.

N Procesos

(o Fragmenta la “» Se genera el
completa en ‘\ _.

' cada Nodo !

HT-BLAST (1998), U.lowa BLAST(2001), TurboBLAST (2002).

UnB

Universitat Autbnoma
Universitat Autonoma de Barcelona deBarcelona 10




Problemas de Paralelismo.

Procesos

* Cada Worker realiza
labusqueda dela
secuencia dentro de
su fragmento

asignado.

(o Fragmenta la base d;‘
datos.

¢ Esperan que el
master colecte todos
los resultados.

* Reparte la secuencia
a todos los nodos.

>

mpiBLAST (2003).

Trayendo consigo ineficiencias en las que no se saca provecho del total
de la capacidad de paralelismo del entorno sobre el que se ejecuta.

UnB

Universitat Autbnoma
Universitat Autonoma de Barcelona deBarcelona 11




Algoritmo de mpiBLAST.

Es la paralelizacién de BLAST (Basic Local Alignment Sequence Tool, 1990) empleando MPI, que:
* Posee un enfoque heuristico.
* Realiza alineamientos “locales”.
* Es una evolucion del algoritmo de Smith-Waterman (Programacién Dindmica).

Esta disefada bajo una estructura Master-Worker con un paradigma Embarrassingly Parallel.

—

Master -' Worker

Scheduler

Informan si

Gestiona los

Genera el Enviala : ,
. , fragmentos de tienen Envian sus
ficherode secuenciade
la base de fragmentos y resultados.
resultados. consulta. .
datos. cuales tienen.

UnB
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Objetivo.

Identificar los parametros de rendimiento que estan
significativamente relacionados con el rendimiento global en
tiempo de ejecucion de la aplicacion paralela bioinformatica
mpiBLAST y modelar la sintonizacion adecuada para obtener el
mejor desempeiio dentro de un entorno paralelo especifico.

UnB
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Analisis de Rendimiento.

Se realiza con la intencion de:

e|dentificar las ineficiencias.
*Seleccionar los puntos modificables.

*Realizar sintonizacion.

*Obtener mejores rendimientos en las ejecuciones.

UnB
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Proceso de Analisis de Rendimiento |.

Establecer objetivos y
sistema

* Analizar el rendimiento de mpiBLAST

* Comparacion de secuencias y bases de
datos genomicas

Listar servicios y salidas

Seleccionar métricas » Tiempo de ejecucion.

* Version de mpiBLAST.
Listar los para metros * Entorno paralelo de ejecucion (Claster

Beowulf)

» Tamano de |la base de datos.

SE|ECCi0nar |DS facto res * Numero de Workers disponibles.

e Granularidad de la carga de trabajo.

UnB
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Proceso de Analisis de Rendimiento IlI.

Seleccionar la Técnica de
Evaluacion.

Medicion.
Modelado.

Seleccionar Ca rga de La mayor base de datos disponible
Trabajo en el repositorio de NCBI

Elaboracion de las pruebas a

Disenar Experimentos realizar a la aplicacion,

Recopilacion de informacion y

Analizar Resultados toma de decisiones.

* Memoria y Presentacion final

Presentar los resultados Trabajo del Master.

UnB

Universitat Autdbnoma
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Factores de Estudio.

Para el anadlisis de
rendimiento hemos
seleccionado los
siguientes factores.

Tamano de la Carga de Trabajo

Numero de Workers Disponibles

Cantidad de Memoria Disponible

Granularidad de la Carga de Trabajo

¥
- - -

UnB
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Entorno con mpiBLAST

Especificaciones Datos de Entrada Objetivo
Técnicas
Cluster Beowulf -Base de Datos Identificar el nivel
- 32 nodos Intel® Bioldgica NT, de influencia de
Pentium® 4 HT =~26GB. determinados
@3.00GHz - Cadenas de factores en el
- 1GB DRAM. tamano variable rendimiento de
- 80 GB disco tomadas de la mpiBLAST.
SATA. secuencia
- Gigabit Ethernet. e _chrysantem.fas.
-Sistema de

Ficheros NFS

UnB

Universitat Autdbnoma
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Paralelismo de mpiBLAST

“Existe un limite del tamafio de la base de datos en que mpiBLAST
no explota el paralelismo”

Paralelismo ) ., i . .,
S © Ejecucion serie (BLAST) vs. Ejecucion con 3, 4, 8, 16, 32

Q

procesadores; con las bases de datos*:
* mito.nt 934 KB
* yeast.nt 3.635,20 KB
e drosoph.nt 33.280,00 KB

o NT 7.130.316,80 KB.
mpiBLAST |
Claster DELL. (BLAST) Claster Produccion. (mpiBLAST)
- 4 Nodos. 2 Quadcore Beowulf
Intel Xeon E5430 @ - 32 nodos Intel® Pentium® 4 HT
2.66 Ghz. @3.00GHz
- 12 GB RAM. - 1GB DRAM.

UnB

Universitat Autdbnoma
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Paralelismo de mpiBLAST

Tiempo de Consulta por Base de Datos

10000
Paralelismo
de mpiBLAST
1000
g
2
=
g
E 100 ——nt
:n.? == mito.nt
E —de—yeast.nt
E‘ drosoph.nt
K]
=
10

_—

1 3 4 8 16 32

Mumero de Procesadores

mito.nt drosoph.nt

(sz) (sg)
2.65 5.76 627.00
6.82 36.10 465,74

UnB
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Paralelismo de mpiBLAST

Paralelismo |
de mpiBLAST

MpiBLAST |

) Speedup )

Speedup

32

16

B
== rpita.nt
== yeastnt
—i— drosoph
——nt
el

\. 2
8 16 2
Nimero de Processdores
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Paralelismo de mpiBLAST

Eficiencia

45,00%

Paralelismo

de mpiBLAST C \ 40,00%
\ \\\ 35,00%
: 30,00%
3 i \ 35,00%
ER —4—mito.nt
- —l—yeast.nt
mplBLAST .i - 2000% —— drosoph.nt
)/ - ——nt
L ~ 15,00%
\ \ 1000

\\ l B
N_

0,00%

Eficie

/
/

=
o
=
@
w
[

Numero de Procesadores
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Fases de mpiBLAST

“mpiBLAST esta desaprovechando el paralelismo dentro de su

e disefio.”
=k *Ejecucion con 8 y 32 procesadores; con la base de datos:
@BLAST _ NT 7.130.316,80 KB.
Claster Desarrollo (8 Procesadores)
Beowulf
-8 nodos Intel® Pentium® 4 HT

\ @3.00GHz
mPpiBLAST | - 1GB DRAM. Claster Produccién (32 Procesadores).

' Beowulf

- 32 nodos Intel® Pentium® 4 HT
@3.00GHz
- 1GB DRAM.

UnB
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Fases de mpiBLAST

Relacidn de consumo de tiempo medio con 7 procesadores Relacidn de consumo de tiempo medio con 32 procesadores

100% 1

g 100%
90%
, . %7
" 80% 7 i
Fases de i 80% u Comunicacionesy Otros
mpiBLAST AN ¢ 70% 17 v 0% 7 u Generacion Fichero de Salida
I/ | “ k-] [
5 60% - Z '-E 60% ® Combinacion de Resultados
v s ° :
-: So% - g so% 1 ® Transmision de Resultados
E # _E 77  BLAST
g 40% 7 = oa0% 4
8 K [ m Transmision de Fragmentos
30% * -E 0% 1
. €
0% T E 20%
[ £ [
10% - 10%
0% 0% -
g 32
Mimerode Nodos de Computo Numerode Nodos de Computo

8 Nodos de Computo 32 Nodos de CoOmputo
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Fases de mplBLAST

i P |
-:_ v - <> -, e H- - 'ﬁ" . ;
| T A prstenin ~ < =z
e 7
cion-
Fases de | § ¥ 8 8

QiBLAST

MpiBLAST |




Rendimiento de memoria con mpiBLAST

“La cantidad de memoria disponible restringe el desemperio de

mpiBLAST".
*Ejecucion con 8 y 32 procesadores; con la base de datos:
Rendimiento NT 7.130.316,80 KB.
de Memoria ’
\ Claster Desarrollo (8 Procesadores)
Beowulf
-8 nodos Intel® Pentium® 4 HT
@3.00GHz
mpiBLAST | - 1GB DRAM. Claster Produccion (32 Procesadores).
Beowulf
- 32 nodos Intel® Pentium® 4 HT
@3.00GHz
- 1GB DRAM.

UnB

Universitat Autdbnoma
de Barcelona




Rendimiento
de Memoria

mpiBLAST

\

Memoria(Mb)

Memoria(Mb)

Memoria (Mb)

Uso de Memoria (Mb) en nodo07

Uso de Memoria (Mb) en nodo03

1200
1200 —
|
1000 Jr ““'{ 1000 \
]
200 l L %’ =0 \
G600 J 'E G600 \
400 ] E" 400 ‘
200 200
0 e ..ttt cccooan
coggoogooogoooooooooooQooaogog TR TN O TOREOATOE OO TOROOT 0K
S¥o®¥scaIiscEsoafoigsoizEsoizzz 0 T T Emmm s R I A I T S R T
Tiempo (sg) Tiempo (sg)
Uso de Memoria (Mb) en nodo05 Uso de Memoria (Mb) en nodo01
1200
1200 .
1000 ai 1000
=
200 \ = 20
]
GO0 ‘|1 E &0
400 \ E" 400
200 200
0  E———— e e oo
el N e = ===l = R~ R = R R = = = R R = e B B R N = = = “Fi%é%Er“«iﬁéiéﬁiﬁ%éﬁﬁéggﬁiég%
MITCHRNIZEREASIAERERZRESERIEES T T T T T
Tiempo (sg) Tiempo (sg)
Uso de Memoria (Mb) Scheduler Uso de Memoria (Mb) Writer
24 25
24 ! =
24
23 [ - \
Bl g 23
E
21
21 g
21 20
20
20 19
©R9e88298ISRY8RSRE8285998y  °CRveBERIIEIRSEASRSI2E5IeES
Tiempo (sg) Tiempo (sg)

Rendimiento de memoria con mp

EJ.
—
>
wn
—

8 Procesadores
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Rendimiento
de Memoria

Uso de Memoria (Mb) nodo26

Usode Memoria (Mb) nodo 30

200 700
TO0 Wr 600
- 600 -
= = 300
g o0 g o
'E 400 E
E 300 E 300
= 200 = 100
100 o0
0 0 A
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=
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Tiempo (5g)

Rendimiento de

Tiempo (sg)

memoria con mpiBLAST

32 Procesadores
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Granularidad de la carga de trabajo

“El fragmentar la base de datos en un mayor numero de segmentos
agiliza la ejecucion”,

*Ejecucion con 8 y 32 procesadores; con la base de datos:

Granularidad
del Trabajo NT 7.130.316,80 KB.
*Formateada en 7,14 y 21 fragmentos para el caso de 8 procesadores.

*Formateada en 31, 62 y 93 fragmentos para el caso de 32 procesadores.

mpiBLAST Claster Desarrollo (8 Procesadores) Clister Produccién (32 Procesadores).

Beowulf Beowulf
-8 nodos Intel® Pentium® 4 HT - 32 nodos Intel® Pentium® 4 HT
@3.00GHz @3.00GHz
- 1GB DRAM. - 1GB DRAM.

UnB
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Granularidad de la carga de trabajo

Ejecucion con 8 nodos de cémputo

Nuimero de Fragmentos 7 14 21
Tiempo Medio de Distribucion por Nodo (sg) 32,89 17,41 10,17
Tiempo Medio de Consulta BLAST por Nodo (sg) 288,39 14420 122,29
Granularidad Tiempo Medio de Envio de los Resultados por Nodo(sg) 5,86 3,68 1,92
del Trabajo Tiempo Total de Ejecucién (sqg) 627,09 626,14 592,92
Ejecucion con 32 nodos de computo
Niimero de Fragmentos 31 62 93
Tiempo Medio de Distribucion por Nodo (sg) 5,55 2,79 1,80
Tiempo Medio de Consulta BLAST por Nodo (sg) 11394 57,77 38,93
Tiempo Medio de Envio de los Resultados por Nodo(sq) 2,02 1,01 0,75
: Tiempo Total de Ejecucion (sg) 508,13 41756 434,29
mpiBLAST |

Observandose disminucién en los tiempos de ejecucion para
algunos casos.
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Conclusiones Obtenidas.

» La fase de distribucion de fragmentos esta
serializada.

» La E/S puede ser estudiada como se ha hecho con los
patrones de comunicaciones. iy

.
» La gestion de E/S de los datos estd limitando el \'/
rendimiento global de |a aplicacion.

» Hace falta crear una estrategia que ajuste la
granularidad del trabajo.




Lineas Abiertas.

» Modificar la estrategia de scheduling de fragmentos
para que sea realizada dinamicamente.

» Crear el modelo de rendimiento para mpiBLAST.
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