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1 Bevezetés

A bioinformatika - napjaink egyik intenziven &l interdiszciplinaris tudomanyaga.
Egyik f6 szakterllete a molekularis bioinformatika, amely & szervezetekben
fellelhe® informaciohordozé molekulakat (a DNS-t) alkoté isparok sorrendjének
meghatarozasaval, feldolgozasaval, értelmezésegkkozik.

A DNS vagy telies nevén a dezoxiribonukleinsav egmétbds nukleotid
egységekdl allo nagymérdt molekula (polimer), amely az &l szervezetek
felépitésében és reprodukcidjaban tolt be fontescpet.

Az élb szervezeten belll lelée® teszi a genetikai informacié biztonsagos
tarolasat, igy példaul az elhalt sejtek helyéregratletivel (k6zel) megegyez
sejtek keletkezhetnek.

» Szaporodasnal biztositja az egymast kégeneraciok kozétt a tulajdonsagok
tovabbadasat

» Raéaadasul lehévé teszi, hogy ezek a tulajdonsagok a keresztezasgutacio
sordn meg is valtozzanak. Ezen lékég hianyaban nem lenne evolucio,
amely az é&llények kornyezethez valo alkalmazkodasanak igentofon
képessége.

Ahogy az ebbb emlitettiik, a DNS molekula ism&lb nukleotidok sorozatabaol all. A
nukleotidok harom, egymashoz kapcsolodo eldrapilnek fel, ezek:

* Egy nitrogén tartalmu szerves bazisBdenin, Timin, Citozin vagyGuanin
» Egy pent6z cukorbdl (dezoxiribdz)

+ Es egy foszfatcsoportbdl ~ Thymine
Adenine

Phosphate- V

denxyrlbuse

backbone - "--u‘ N\dl
H]N

S'Dend Cytosine
Guanine 5 end

1. &bra a DNS molekula egy szakasza
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Mivel a nukelotidok egymastol, csak a szerves lmaziskilonbdznek, ezek alapjan
négy fajta épitkovet A, C, T, G kuldnboztethetliink meg.

A DNS szekvencia tehét egy A, C, T, Gldddol allo sorozattal kddolhatd, amelynek
hossza flgg az adottoénytol. EQy virus esetében par ezer bazispar, mig azemb
esetében mintegy 3.15 milliard bazispar hosszusagu.

Példakeént itt van két esd DNS-ének egy-egy szakasza, afhita mas nem is, az
azért remekdl latszik, hogy a haziegér és az erkbedtt vannak aprobb genetikai
eltérések.

e Mus musculus TGCGICTCA CCAGGCTCCT CGGCAATGCC A
e« Homo sapiens TGCA&TCTCA CCAAGATCTT CCGAAATGCC A

Habar a fenti szekvenciak meghatarozasara a 19#¥ ekbl tobb modszert is
kidolgoztak, illetve a megléket tokéletesitettek, valamennyi eljards kozés sana
hogy a bazisok sorrendjét csak kis (maximum ~1080ish mérdt toredékekben
(read-ekben) képes meghatarozni. Fontos kiemelri iaz hogy a sorrend
meghatarozasanal hibak is felléphetnek.

A kovetked szakaszban pér, napjainkban hasznalatos DNS srdkvberendezés
adatait gyijtottik ossze.

ABI 3730 XL

¢  Maximum 1,100 bazis / read
* 96 read / futtatas

* 1Mbazis / nap

e Metbdus: Sanger

o Koltség: 1$/Kbézis

i

Roche GS FLX / 454

e Maximum 400 bazis / read
e~ 1 millié read / futtatas

¢ Maximum 400Mbazis / futtatas
* Metbdus: Pyrosequencing

» Koltség: 0.1$/Kbézis

lllumina Genom Analyzer lIx / Solexa

Maximum 76 bazis / read

e ~ 160 milli6 read / futtatas
 Maximum 10Gbazis / futtatas

* Metddus: Sequencing by synthesis
« Koltség: 0.01$/Kbazis
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Ahogy lathatd, a kildonb@zmetddusok, kulonbdzméreti read-eket eredményeznek.
Minél hosszabbak a toredékek, annal konnyeblblidelaz atlapolodd szakaszok
figyelembe vételével a teljes szekvencia rekonkisaa (de novo szekvendlas)
Ugyanakkor ezek a modszerek rendszerint dragal@salassabbak, mint a kisméret
toredékeket eredményetarsaik.

A 100 bazisnal rovidebb toredékeket ,short-readfiedk nevezzik. Az ilyen, roévid
toredékeket eredményezmodszerek alkalmatlanok a de novo szekvenalasra,
ugyanakkor kiemelkeita szerepiik mas terileten, példaul a gyogyszedsitan, es a
genetikai eredétbetegségek felismerésében.

2 Afeladat specifikalasa
A feladat kiirdsban short-read illesztés szerepelt.

2.1 A probléma leirasa

Mivel a feladat kidolgozas kezdetén elég kevés rinfioval rendelkeztiink,
irodalomkutatast végeztiink a témakorben. Viszongkgar raakadtunk az interneten
az erre a feladatra készilt, tdbbnyire szabad kédi programokra, mint példaul a
Bowtie vagy a Burrows-Wheeler Aligner. Ezek dokumdeidja, illetve a bennik
hasznalt mdédszerek nyujtottak segitséget, a prabjéisbh megismerésében, amely a
kovetked:

» Adott egys hosszusagR referencia szekvencia, ami szarmazhat példaul a
Human Genom Projectsh

* Adott m..m OM ,azonos hosszusagintak halmaza, jeldlj¢ a mintak hosszat

¢ Hatarozzuk meg mindem; [JM — re az Gsszes kezgoziciot R-ben, aholm,
eléfordul.

Az elobb leirt problémat modositja, hogy a szekvenalGemdezések, a mintak
meghatarozasara csak bizonyos pontossaggal képesgkis nem csak a teljes
egyezeéseket kell elfogadnunk, hanem azokat is, ahbhzisokban meért tavolsag
kisebb egy adott értéknél. Hogy ez az érték mekkoigg a mintadk miéségébl és
hosszusagatol.

Ha egy bazis hibas olvasasanak a valdséiges, akkor annak a valdsisége,
hogy egy/ hosszu mintat pontosan hibaval sikertl elolvasnunk:

P= (fl}s“ 1-¢)

(Feltetelezve, hogy az olvasasi hibak fuggetlemeésgek, illetves ugyanakkora m
valamennyi bazis helyi értékére nézve)
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Esetiinkben/ =25 és egy szokasos 99%-o0s pontosség@a# 0.01) szamolva

meghataroztuk® és > P értékét killonbozo h értékekre:

P

> P

0,777821359

0,777821359

0,196419535

0,974240895

0,023808429

0,998049323

0,00184375

0,999893073

AWINPR|O| T

0,000102431

0,999995504

Szikra Istvan
Lovas Szilard

Lathatd, hogy ilyen olvasasi pontossag és mérelethelem igazan érdemes a hibak
szamét 2-3 folé engedni. A hibasan olvasott, dgdsein beazonositott mintdk szama
mar alig valtozik, ugyanakkor névekszik annak esé¢hogy egy hibatlan mintat nem
a megfeled helyre sikeril illeszteni (szélséges esetbenh=/ minden minta
illeszkedik mindenhova)

Az olvasasi hibakon tdl, a feladat nagy méreteeisaziti a megoldast.

Ha meg szeretnénk talélni az 6sszes olyandmmtot R -ben, ahonnan egyn minta
kisebb, mint hhibaval illeszkedik, akkor els megkdzelitésben tehetjik azt, hogy
végigtoljuk m-et Rmentén, és minden egyes pozicibban megvizsgaljultazEsek
szamat. Ha &\ < h, akkor feljegyezzik poziciot.

Ennek a megoldasnak a koltsége egy mintara n€ad) , k darab mintara nézve
pedig ©(slk ). Ha mondjuk, a lllumina Genom Analyzer liIgzekvenalé berendezés
egy futtatasanak az eredményét szeretnénk illesateremberi genom-hoz, akkor

s=315*10° | =25 k =16*10°ezeket Gsszeszorozva egy elég nagy szam jon ki,
érdemes tehat mas megoldas utan nézni.

A keresés felgyorsitasahoz altaladban valamilyeexetisi technikat alkalmaznak
nagy mérete miatt készitsink indexdt-re. Ennek koltsége idealis esetbed(kl . )
szakaszra elvégezzik a keresélt-ben az index segitségével. A keresés
eredményeként megkapjuk azokat azmintakat amelyek legfeljebbh hibaval
illeszkednek az adott poziciora. Idedlis esetb&prasés koltséd@ (Ltehat a teljes
koltség az index felépitésélbés az R-en valo végig lépkedésbtevodik Ossze:
O(s+kl)ami mar joval kedvebb a kiinduldo ©(slk ) koltségnél (természetesen
O(k) tarhely felhasznalas aran).

Osszefoglalva a kovetkézlvarasok vannak az index-szel kapcsolatban:

» gyorsan lehessen felépiteni és keresni benne
» gazdalkodjon jOl a tarhellyelM is nagy )
» alekérdezés soran kezeljdaibat
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Az els két elvarasnak remekil megfelel egiyhasitd tablazat. Megfefel f hasito
fuggvény valasztasaval az alagveszOtar niveletek vérhato idejeO (1) és a
szikséges tarhelyO k(kpzelében tarthaté. Az tkozések feloldasara pedig
hasznalhatunk lancolt listat.

A legnagyobb hibdja a fenti megkozelitésnek, hogmnkezeli a hhibaval
kapcsolatos elvarasainkat. Vagyis, nem biztoditpgy ham ésm' kdz6tt maximum
hhiba eltérés van, akkdd[ f(m)]=H[f(m )]

A megoldés a fenti probléméra adiszs vagy filtracio.

Filtracié eseténm minta nem minden bazisat vesszik figyelembe atdhadblazat
felépitésekor, hanem annak csak egy kivonatat vatpydonsagat (feature). Mas
szoval az index felépitésekor azmintakat valamilyen feature alapjan csoportokba
soroljuk

Egy (¢,h)feature-nek azt a tulajdonsagot nevezzik, ameihyjaden ¢ hosszusagu
szakasz rendelkezik, ha legfeljebb helyen térnek el egymastdl. Ha ket
hosszUsagu minta legfeljebbhelyen tér el egyméstol, akkor az H feautre-Uk
azonos, de ez a hozzarendelés forditott iranybamigaz. Vagyis ha az/ (h, f¢autre
azonos lehet akkor is, ha egyébként nem teljesitikibara vonatkozé kovetelményt.
Egy (,h)feature fals pozitiv ratajg r (, yarhato értéke pedig, . A fals pozitivitas

hatasat figyelembe véve a keresés kolts&@fs:+ | * talalatok_szamat slkE, ) . Mint

lathatd a képletben sajnos ismét megjelestit amit a vizsgalddasaink elején
szerettlink volna elkerulni. Fontos tehat értékét alacsonyan tartani, amelyre tobb

kilonbod filtrdcids eljarast is kidolgoztak: word matchediscontigous seeds,
multiple seeds eljarasok, melyeket részletesen tatrderemy Buhler - CSE587 Short
Read Class 1-3 jegyzete.

A konzultacio soran kiderult, hogy az atadott akatar atestek fenti étleldolgozasi
eljarason, igy nekiink elegehd mintak dsszehasonlitasat kidolgozni.

2.2 Megvaldsitando funkcionalitas

A fentiek alapjan tehat el kell késziteni egy milfgazt programot, amely inputként
a 2.3 szakaszban leirt bemeneti alloméanyokat fagattielmezve a parancsallomany
rekordjait, dsszehasonlit az adatallomanybdl staitBkezdsdoen, lengthB darab
mintat (rekesz B), startA-tol keédoen, lengthA darab mintaval (rekesz A).

Az 0Osszehasonlitds soran figyelembe kell venni eamus rekordban szerépl
mismatch (maximalis eltérés) értéket, kimenetkéadligp olyan A-B 6sszetartoz6
minta parok indexét kell szolgaltatni, melyeknél eltérés maximum mismatch
nagysagu.
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A fenti feladat elvegésénél lelds€g szerint minél jobban ki kell hasznélni az x86 é
x64, architektaraju Intel és AMD CPU-k lekiségeit (MMX, SSE, 3DNow!
Utasitaskészlet).

2.3 Input adatok

A konzultacidk alkalmaval rendelkezéslinkre bocsdlkota feladat elvégzéséhez
szikséges allomanyokat:

« f cmd.bin — 256.256 bajt (N = 16.016 rekord) hosszusagu ngaglomany,
felépitése a kovetkéz

UINT32 UINT32 UINT32 UINT28 UINT4
0. rekord (128 bit) startB lenathB ~starté, lznathA mismatch
1. rekord (128 bit) startB lenathB ~starth lenathA mismatch
M-1. rekord {128 bit) startB lenathB stam lenagthA, mismatch
127 0

2. dbra a parncsallomany felépitése

« f data.bin — 104.855.632 bajt (M = 6.553.477 rekord) hossglasiatallomany,

felépitése a kovetkéz

UINTES UINT32 UINT32

0. rekord {128 bit) read index: hash
1. rekord (128 hit) read index. hash
M-1. rekord (128 bit) read indax hash

3. dbra az adatallomany felépitése

e cuda host.cu— az ebz6 allomanyok értelmezéséhez szikséges strukturakat

tartalmazé CUDA forras allomény.

Kiegészit informacioként még megtudtuk, hogy az adatallorbany 25 bazis

hosszlUsagu mintak vannak, bazisonként két bitehvear
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2.4 Output adatok

A fenti szoveges specifikacio alapjan a programekisti fajl formatuma:

UINT32 UINT32 UINT32 UINT32

0. rekord (128 bit) indexB incexs mismatch

1. rekard (128 bit) indexB indexA mismatch

P-1. rekard (128 bit) indexB incexA mismatch

127 0

4. dbra a kimeneti allomany felépitése
3 Program dokumentéacio
3.1 Altalanos leiras

A programkészités fazisat jeléatirodalomkutatas &tte meg. Igen hasznosak voltak
a feladat megoldasanal Agner Fog kod optimaliz&dideglalkoz6 irasai, példa
programjai, valamint az AMD és Intel processzoroklokb6z dokumentacioi,
melyeket az irodalomjegyzékben soroltunk fel.

Bar a fejlesztés AMD Phenom |l processzoron tortéar itt alkalmazott
optimalizacios eljarasok jeleid része az Intel Core2Duo processzorokonikauik.
Elsosorban 64 bites futtatasra készult, de 32 bitezsdés fordithato bélle. Ebben az
esetben azonban jelést teljesitmény csokkenést okozhat a 64 bites regedz
hianya és a csokkentett regiszter készlet (r8.xrtn8..xmm15 regiszterek csak 64
bites modban érh&tk el). Az ebz6 megfontolasokat figyelembe véve,
teljesitményorientalt alkalmazasok esetében minglgmén szikségesnek latjuk 64
bites operaciés rendszer és 64 bites kéd haszhaldiEm volt célunk 386
kompatibilis kdd készitése, ezekre a régebbi tippmacesszorokra maskepp kell
optimalizalni az eltér architektara, utasitas készlet és végrehajtékinaiatt.

A programfejlesztés Visual Studio 2008 programcsprighasznalasaval tortént, C
nyelven. A sebesség kritikus szakaszok egy réssenddy nyelven irédott, illetve a
C kod hangolasa a fordité altal generélt kod eles@zél tortént.

Alkalmazott teljesitménynovel(HPC) technikak

e (Algoritmusoptimalizalas — mindig az éleges, legtébb javulassal
kecsegtet)

* OpenMP hasznélata, parhuzamositasra, tobb processgéihasznalasara

e Loop Unroll (loop overhead csdkkentés)

» Adatfuggség (deppendency), Utemezés (scheduling) ciklusmbagtil tébb
dsszehasonlitas

* Intrinsic utasitasok, ezek koérlltekinthegvalasztasa
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e (Prefech — cache opt.)

» Performance counter-ek hasznalata a tesztelésta, ad@he miss, branch
missprediction (ami tébb informacioét nydjt, mina&sa futasid)

» Adat, regiszter méret optimalis megvalasztasa

* Megfeleb utasitasok kivalasztasa a latency figyelembe éegdl

* Indirekt médon, a forrasprogram megvaltoztatasar@atenni a forditot
kedve®dbb kéd generalaséara

* utasitas sorrend megvaltoztatasa. (C nyelvbenkewés lehdiség, assembly
esetén viszont egy j6l hasznalhatdo modszer).

Az optimalizalasnal figyelembe kell venni a szupatér architektirat:

* azt, hogy 32 byte kodot hoz fel a processzor azdche-iBl dekddolasra
» Kképes egyszerre akar 3 utasitast is Utemezni

» képes nem sorrendi végrehajtasra

» Kképes regiszter atnevezésre

A programozasi munka soran, az egyik legtébbetr@szokumentaciéo a 40546-es
szamu "Software Optimization Guide for AMD FamilQhLProcessors" volt. Ebben
taldltuk meg a sziikséges végrehajtasi késleltietdisbt.

Ezen felll szamos tanacsot tartalmaz nagy teljésistnkddok irasahoz peéldaul:

» Load-Execute utasitasok hasznélata (ADD rax, QW®RR [foo]) az
elkllonitett betoli, és végrehajto utasitasok helyett

» Adat mozgatas altalanos célu (GP), MMX és XMM retgsek kozo6tt

e A Population Count (popcount) utasitas alkalmazasa

3.2 Program dokumentécio

A program forraskod szifit dokumentacidéja Doxygen dokumentacios rendszerrel
készilt, elérhétalemezmellékletsl.

A koénnyebb atlathatésag miatt, itt csak akiidés 8bb pontjait szeretnénk bemutatni.

3.2.1 A féprogram miikddése

A program belépési pontja az SR.cpp allomanybaghaié. A _tmain() fuggvény
értelmezi az atadott parancssori kapcsolokat esmpetereket (parancs, adat, kimeneti
allomanyok elérési utvonala, verzio lekérés, veehaskapcsold). Ha nem kapott-a
kapcsold paramétert (lasd: 4. szakasz) akkor argnogak meg kell allapitania, hogy
a mintak dsszehasonlitdsara melyik metddus a lalpadisabb, figyelembe véve a
rendszerben taladlhaté CPU képességeit. Meghivjat tepu_id() fuggvenyt, hogy
megallapitsa a rendelkezésre allé processzor tulafbait. Valojaban csak azt donti
el, hogy a processzor rendelkezik-e utasitas (sgziopcnt tamogatassal, vagy sem.
(SSE meglétét feltételezziik) Az alapértelmezetizéisasonlitdé algoritmust mérési
eredmények alapjan hataroztuk meg. sr_bincmp_gpcrio— popcnt tamogatas
esetén, és sr_bincmp_sse_Ip popcnt tamogatas bemya

10
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A _tmain() figgvény ezutan meghivja a bemenetindloyok beolvaséaséara szolgald
ReadData() és ReadCmd() fuggvényeket, majd toRinzeneti puffert — SRInit()

(erre az esetleges tobbszori futtatds miatt varksez)) és elvégzi a mintak
0sszehasonlitasat SRTest() fuggveények. Ez utohbidigner Fog mon_main()

(performance counters) figgvényén keresztil tes#, a SR.h -ban#define

PERFMON 1 Az Osszehasonlitas elvégzése utan megnyitja @reitn allomanyt,

elmenti az eredményeket, és felszabaditia a futdsbdn lefoglalt memdéria
terUleteket.

3.2.2 A mintdk 6sszehasonlitdsa

Ahogy az ebz6 szakaszban mar emlitettik, a mintdk 6sszehassdtlitz SRTest()
fuggvény végzi a *psr_bincmp flggvény pointer altmlegcimzett metddussal
kosaranként. A *psr_bincmp mutatéd@fogramban kap értéket kapcsold értékét
fuggoen. igy @l el, hogy melyik fuggvény keril meghivasra az ésssonlitas
elvégzéséhez. A *psr_bincmp paraméterben megkapjarancs file egy sorat, azt
hogy mely 2 kosarba Iévmintakat kell 6sszehasonlitania. Ez a fliggvényal@gle
az eredményes 6sszehasonlitasoknak, talalatokmakredriat.

3.2.3 A bazisok dsszehasonlitasa (basediff)

A program ntikodésének leginkabb sebesség kritikus része akristzehasonlitasa.
Erre 5. abran lathato algoritmust

alkalmaztuk. B + PET . BERlT EEAET R
A programban hasznalt megvaldsitas A R
(lasd a kovetkgz szakaszban) annyiban s-ass B VR TSR TR
tér el etbl, hogy a regisztereink 64, NN N NN NN
o o 1 gl 1 o o 1 o

il.128 bitesek. SSE verzidban egyszerre Bs=A"B>>1
hasonlitjuk 6ssze (A0,Al) mintapart,
(B0,B1) és (B1,B0) minta parral,
megkapva ezek bazis tavolsagat. A CE EOV. FOF BT E
masik eltérés, hogy az algoritmus végeén
talalhaté popcnt utasitds nem része a
gyakorlatban megvaldsitott  basediff our-roronre @0 6 @l 6 @ o 4
fuggvénynek, hanem attol kulon kerdlt

B=0|5S | 1 [SEN 1 W o S

BE=E6B & 0x55 o 1 i} 1 o 3] o 1

elhelyezésre. 5. abra: a basediff algoritmus
inline void basediff_sse2x11 (__ml28i a, _ ml28i& b, _ ml28i & bx)
__ml128i bs, bxs;
b = _mm_xor_sil28 (b, a); /I (A1, AO) ~ (B1, BO) > (A1"B1, A0"BO) = (resAB, r es)
bx = _mm_xor_sil28 (bx, a); /I (A1, AO) ~ (BO, B1) > (A1"BO, A0"B1) = (resA, re sB)
bs = _mm_srli_epi64 (b, 1); /I bs = (A1"B1>>1, A0O"B0>>1)
bxs = _mm_srli_epi64 (bx, 1); Il bxs = (A1"B0>>1, A0"B1>>1)
b = mm_or_si128 (b, bs); /I'b|=bs
bx = _mm_or_si128 (bx, bxs); /I bx |= bxs
b = _mm_and_si128 (b, xmm59; /l'b &= 0x5555...
bx = _mm_and_si128 (bx, xmm59; /I bx &= 0x5555...
}
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3.2.4 A popcnt utasitas

A popcnt ntivelet csak a legujabb AMD (SSE4a), és intel Core($5E4.2)
processzorokban érfietl, és 16, 32 és 64 bites altalanos célu regeddtet mikodik.
Régebbi processzorokban a popcnt utasitast szesmerkell megvaldsitani. Az
elbadasok soran megismerkedtiink egy hatékony populatont algoritmussal, de
az interneten tobb egyéb megvalodsitas is talalhBek egy részét popcount.h
allomanyban gfjtottik dssze.

A tényleges megvalositasban a legtobb segitségedtiegy AMD dokumentéacio
nyljtotta, egy régebbi 22007-es szadmu "AMD Athlomodessor x86 Code
Optimization Guide". Ebben nem csak az elméletleész magyarazata talalhato,
hanem a tényleges assembly megvaldsitas, altatéhd®s MMX regiszterekkel is.
Az utobbi kdnnyen modosithato XMM regiszterekreyehiminden utasitas fikodik
128 bites regiszterekkel is. (Valdjaban 2x64 brgiszterekkel, ha precizek akarunk
lenni. Egy shift példaul nem a teljes 128 bitejatohanem a két 64 bites részt, vagyis
két helyen van kicsordulads). A 6. &bran a bazisomiségek kiszamitdsahoz
maodositott popcnt algoritmus lathaté.

B i o a1 N o w=x3 ot bt bolo bl
A 3 1 1 i} 1 1 1 1] 0x33 ] i 1 1 a a 1 1
Br=A o 1L1 1ln [i] k1 i} ®2 &= 0x33 o 1] 1 o 0 a i) 1
U NN Ny \\\A\A\A
X2=B ==1 o] o 1 1 1 o] 1] 1 1]
=B 0.1 il i 1.0 1 1 X3I=X2 >4 (8] .U []|[] a il‘.l 1|l] o o 1] 1
OxE5 o 1 0 1 o 1 o 1 X2 4+=X3 o (i} 1 a o] a 1 1
X2 &= 0x55 0 1 1] 1 o i} o 1 Ox0F o o 1] i} ! 1 1 1
HI=H2 =2 0 ‘l\?\ﬂ*\\\\\

| i 0 | 1 0 | B 0 |1 X2 &= Dx0F opaofepapaqt Bazis kilénbség

6. abra basecmp és popcnt algoritmus

A fenti példa, 8 bites mintdkon mutatja be az atgoss mikddését. A gyakorlatban,
nagyobb szdszélességnél a PSADBW (Packed Sum allibDifferences) rivelet
hasznalhatd a 8 bites részeredmények 6sszegzéséi@apwa 2 darab 64 bites pop
count eredményét.

12



Szikra Istvan
Lovas Szilard

i TE
A I :Hl” LETA R {TRTET
|

DNS szekvencia illesztés
x86, x64 CPU koérnyezetben

3.3 Fejlesztési tapasztalatok

A program készitése soran napfényre kerilt a f@pddgram néhany hibaja is,
példaként szolgaljon az alabbi kodrészlet, és adtartozé megjegyzés.

uint64_t r;

__m128i xmmB

r = _mm_cvtsil28 si6dx (xmmB; // MOVD

xmmB =_mm_shuffle_epi32 (xmmB0x4e) ; Il swap low <-> high
rAB = mm_cvtsil28_si64x (xmmB; // MOVD

r = __popcnt64, /I Popcount

/I A fenti kodrészlet __popcnt64 utasitasabol a for dité

/I popcnt  rcx, xmml

/I utasitast general, ami egy érvénytelen utasitas...

Egy masik hiba, bar az &onél kevésbé sulyos: a bevedsn emlitett 40546-es
dokumentum azt javasolja, hogy C, C++ nyelgrogramokban, tombkezelésnél
kerlljuk el a pointeres cimzést, és helyette hdg#nankabb a szokasos toémb
jeldléseket. Viszont ugyiihik, hogy ebben az esetben a Visual Studio 2008 téb
felesleges utasitast is general. (szerencsére nelesitmény kritikus részeken)

Az ilyen helyeken egy pointer hozzarendelésselrsikgvitani a generalt kédon (ami
viszont rontotta az olvashatésagot, igy végul neniilkbe a végleges programba)

4 Felhasznaldi Utmutaté

Az elkészllt program parancssori felllettel rendelk, az SR.exe parancssorbdl
indithatd. Hasznélatardl a szokasos —h, /h ,-Rapesolok barmelyikével kaphatunk
egy rovid attekintést.

sr—h
Short-Read V1.3 build May 9 2010 19:37:59 UNICODE
Irta es rendezte: Szikra Istvan, Copyright 2010
start with /h for help
param h: (null)
Usage:
SR.exe [-options] [cmd name [data name [out nam elll
SR.exe [-c<cmd filename>] [-d<data filename>] | -o<out name>] [-
options]
Options:
-h, /h, -?, /?: this help
-V: version
-v<ilc|s>: verbose output: cpuid, compare, s ave

-i<n>: disable autoselect compare version by cp uid, and specify
version manually

Paraméterek nélkll inditva az aktualis konyvtarldamesi a 2.3-es szakaszban
részletesen bemutatott input allomanyokat f cmd.bs f _data.bin néven. Ha
megtalaltasket, akkor detektalja a rendszerben talalhatd msxm képességeit, €s az
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adott CPU-nak leginkdbb megfaéleimetdédussal elvégzi az 6sszehasonlitast. Az
0sszehasonlitds eredményét az aktudlis konyvtasodi ral f out.bin néven (lasd:
2.4-es szakasz). A program futasa kozben tajékoatatrendszerben talalhato
processzor tipusarol, képességjein valasztott 6sszehasonlitasi metédusrél. Rovid
statisztikat készit a bemeneti és kimeneti adatp&sda futasi iérol.

Ha el akarunk térni az alapértelmezetikddéstl, akkor a help-ben (&6 szakasz)
leirt parancssori kapcsolokat és paraméterekenfisstjuk, melyek kozll talan csak
—i<n> kapcsolot kell részletesen bemutatni, mellyel kEzzthatjuk meg, hogy a
program milyen dsszehasonlité metddust haszndfipek a kdvetkeaik:

0. altalanos célu regiszterekkel, popcnt utasitasiiélk

1. altalanos célu regiszterekkel, popcnt utasitastriaé

2. SSE, xmm regisztereket hasznalo, popcnt utasitksln@datokat roptében
feldolgoz6

3. SSE, xmm regisztereket, popcnt utasitast haszadéipkat roptében
feldolgoz6

4. SSE, xmm regisztereket hasznalod, popcnt utasitéslnédatokat
eléfeldolgozo

5. SSE, xmm regisztereket, popcnt utasitast haszadéipkat éifeldolgozo

(ezen kivil még néhany tesztelési verzi6 is haband)

Az automata algoritmus kivalaszté figyelembe vesZiutas soran lekérdezett cpu
leheti'ségeket, és a forditasi platformot is (32/64 bAt)processzor popcnt utasitas
meglétének vizsgalatara kulon cpuid parancsot léézopu informaciés modult
épitettink a programba. Leliség van a modul A&ltal detektalt részletek
megtekintésére is-avi kapcsoldval.

Lehetiség van az 0&sszehasonlitds folyamatanak nyomon tdsére a —vc
kapcsoléval, mely hatdsara a parancs sorszamagelisonlitds soran talalt
egyezések szamét irja ki a program.

Az eredmények fajlba mentésekor a parancs soronkéatméretet tudjuk a —vs
kapcsoléval kiiratni.

Az utdébbi 3 kapcsolo tetéleges kombinacidban hasznalhat6. Rics

A file paraméterek kapcsolokkal is megadhatok, vagypcsold nélkul sorrendi
alapon, vagy akar keverten. PI.:

* srcmd.bin data.bin
e sr—oout.bin cmd.bin

Tovabbi konfiguraldsra forditasdden #define-ok segitségével van Iélséy.
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5 Teszt eredmeények

A program tesztelése sordn két kulonbdonfiguraciét hasznaltunk a (tkddés
ellendrzéseére, és a teljesitmény méréseére.

5.1 Tesztkornyezet AMD

Mainboard Model:
«  M4A785TD-V EVO

Processor:
 Name AMD Phenom Il X3 705
e Number of cores 3 (max 3)
e Number of threads 3 (max 3)
e Stock frequency 2500 MHz
« Instructions sets MMX (+), 3DNow! (+), SSE, SSIEHE3, SSE4A, x86-64,
AMD-V
Memory:
e Memory type DDR3
e Size 2x2048 MBytes
¢ Max bandwidth PC3-10700H (667 MHz)
Software:

* Microsoft Windows Server 2003 Enterprise Editioanfice Pack 2 (Build 3790)

Tovabbi adatok &emezmellékletsl érhebdk el.

5.2 Tesztkérnyezet INTEL

Mainboard Model:
e Gigabyte EP45T-DS3R

Processor:

 Name Intel Core 2 Duo E8400

e  Number of cores 2 (max 2)

¢ Number of threads 2 (max 2)

»  Stock frequency 3000 MHz

e Instructions sets MMX, SSE, SSE2, SSE3, SSSE343SEM64T, VT-x
Memory:

¢ Memory type DDR3

e Size 2x2048 MBytes

e Max bandwidth PC3-8500F (533 MHz)
Software:

e Microsoft Windows XP x64 Professional Service PadBuild 3790)

Tovabbi adatok &emezmellékletil érhebk el.
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5.3 Futtatasi eredmények

A sebesség tesztek soran a konzultaciok soran tkdponeneti allomanyokat
hasznalva, kilénbézosszehasonlitasi metédusok mellett mértik a fidéket, 32 és
64 bites kodon (mindkét esetben 64 bites operacedgiszer alatt). A kapott
eredményeket a kdvetkerablazatban foglaltuk 6ssze.

-0 -1 -i 2 -i 3 -i 4 -i 5
AMD 64 bit 9.7s 2.95s 5.18s 3.7s 4s 3.6s
AMD 32 hit 29s 8.4s 7.9s 10.8s 9s 8.5s

INTEL 64 bit 8.89s na. 4 .56s na. 4.34s na.
INTEL 32 bit 30.25s na. 8.29s na. 7.85s na.

A legjobb futasi eredményeket AMD tesztkdrnyezethemltalanos célu
regiszterekkel, popcnt utasitast hasznalé metotées& el, mig az INTEL
kornyezetben az SSE, xmm regisztereket hasznap@np utasitas nélkuli, adatokat
eléfeldolgozd metddus nydjtotta a legjobb eredményt.
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Irodalomjegyzék

6.1 Bioinformatika:

1.

10.

Local alignment of two-base encoded DNA sequence
http://www.biomedcentral.com/1471-2105/10/175

Application note di-base sequencing and the advanga of color space analysis
http://marketing.appliedbiosystems.com/images/PebdMicrosites/Solid_Knowledge
MS/pdf/SOLID_Dibase_Sequencing_and_Color_Space VAisapdf

Jeremy Buhler - CSE587 Short Read Class 1-3
http://warlord.wustl.edu/Alignment/lecl.pdf
http://warlord.wustl.edu/Alignment/lec2.pdf
http://warlord.wustl.edu/Alignment/lec3.pdf

Genome Assembly with Short Reads
http://www.cbcb.umd.edu/research/SR-assembly.shtml

Bowtie - An ultrafast memory-efficient short read digner
http://bowtie-bio.sourceforge.net/index.shtml

BWA Burrows-Wheeler Aligner
http://bio-bwa.sourceforge.net/index.shtml

Burrows—Wheeler transform
http://en.wikipedia.org/wiki/Burrows%E2%80%93Wheaelkeansform

BioPerl
http://www.bioperl.org/wiki/Main Page

Uri Keich, Ming Li, Bin Ma, John Tromp — On Spaced Seeds for Similarity Search
http://www.bioinformatics.uwaterloo.ca/papers/O4isepdf

Dezoxiribonukleinsav
http://hu.wikipedia.org/wiki/Dezoxiribonukleinsav

6.2 Optimalizélas, CPU referencia, algoritmus:

11.

12.

13.

14.

248966 - Intel 64 and 1A-32 Architectures Optimizaibn Reference Manual
http://www.intel.com/Assets/PDF/manual/248966.pdf

253665 - Intel 64 and 1A-32 Architectures Softwar®eveloper's Manual Voll
http://www.intel.com/assets/PDF/manual/253665.pdf

253666 - Intel 64 and 1A-32 Architectures Softwar®eveloper's Manual Vol2A
http://www.intel.com/assets/pdf/manual/253666.pdf

253667 - Intel 64 and 1A-32 Architectures Softwar®eveloper's Manual Vol2B
http://www.intel.com/Assets/pdf/manual/253667.pdf

17



DNS szekvencia illesztés
x86, x64 CPU koérnyezetben

Szikra Istvan
Lovas Szilard

15.

16.

17.

18.

19.

20.

21.

22.

23.

24.

253668 - Intel 64 and 1A-32 Architectures Softwar®eveloper's Manual Vol3A
http://www.intel.com/Assets/PDF/manual/253668.pdf

253669 - Intel 64 and 1A-32 Architectures Softwar®eveloper's Manual Vol3B
http://www.intel.com/assets/pdf/manual/253669.pdf

318148 - Intel 64 Architecture x2APIC Specification
http://www.intel.com/Assets/pdf/manual/318148.pdf

D91561 - Intel SSE4 Programming Reference
http://software.intel.com/file/18187/

40546 - Software Optimization Guide for AMD Family10h Processors
http://www.amd.com/us-en/assets/content_type/whapers_and_tech_docs/40546.pdf

24594 - AMDG64 Architecture Programmer's Manual Volune 3- General-Purpose
and System Instructions
http://support.amd.com/us/Processor_TechDocs/2¢3864.

22007 - AMD Athlon Processor x86 Code OptimizatioGuide
http://www.amd.com/us-en/assets/content_type/whapers_and_tech_docs/22007.pdf

Agner Fog - Software optimization resources
http://www.agner.org/optimize/#manuals

Frank de Groot — magic popcount (popcnt) command
http://popcnt.org/2007/09/magic-popcount-popcnt-o@nd.html

Cacheline splits, aka Intel hell
http://x264dev.blogspot.com/2008/05/cacheline-sgka-intel-hell.html

6.3 Abrak és egyéb felhasznalt anyagok:

25.

A DNS molekula 4braja
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/thueie4/DNA chemical structure.sv
0/350px-DNA_chemical_structure.svg.png
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7 Lemezmelléklet
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