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Contexte biologiqueContexte biologique
  la la phylogphylogéénomique nomique : phylog: phylogéénie + gnie + géénomiquenomique

du grec du grec phylonphylon    « « tributribu » »
génomes (tout l’ADN)      gènes (ADN codant)       protéines

comparaison
clustering phylogénie

etc.

génomes protéines
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Contexte biologiqueContexte biologique
  la la phylogphylogéénomique nomique : phylog: phylogéénie + gnie + géénomiquenomique

Bases de données dédiées  à la phylogénomique
 HOVERGEN : vertébrés
HOGENOM  : génomes complets ( plus de 1000 génomes)

Principe : pour chaque base de données :
 Calcul de similarité « tout contre tout » sur  les protéines (BLAST 2.2 )
 Clustering en familles (SiLiX, clustering ultra-rapide)
 Calcul d’alignement et d’arbre phylogénétique pour chaque famille  (MUSCLE, PHYML)

Généralisation : banque de séquence « BGENR »
 Création d’une base unique non redondante contenant toutes les séquences de protéines
 Servira de point de départ pour la construction de HOVERGEN et HOGENOM

GRILLE : Calculs de similarité  sur des grands nombres de séquences de protéine
( de l’ordre de 8,000,000 x 8,000,000 )

Logiciel BLAST
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Contexte biologiqueContexte biologique
  la la phylogphylogéénomique nomique : phylog: phylogéénie + gnie + géénomiquenomique

>1A1L1_BOVIN            502 RecName: Full=1-aminocyclopropane-1-carboxylate synthase-like protei
MFTLPQKEFRMTTACPGSDSIQDLPSNKGDGLERECSRKPDQKLLKFYGVGDPAAELSSS
SPYLSSRGSVIKWFWDSAEEGYRTYHMDEYDEDKNPSGIINLGTSENKLCFDLLSRRLSQ
SDMLQVEPALLQYPDWRGHLFLREEVARFLSFYCRSPAPLKPENVVVLNGCASLFSALAT
VLCEAGEAFLIPAPYYGAITQHVYLYGNVRLVCVYLDSEVTGLETRPFQLTVEKLEMALQ
GANSEGVKVKGLILINPQNPLGDIYSPGELQEYLEFAKRHELHVMVDEVYMLSVFEESAG
QYQMAQLLRDHDWINQVYLPENHARLKAAHTYVSEDLRALGIPFVSRGAGFFIWVDLRKY
LPEATFEEEVLLWRRFLENKVLLSFGKAFECKEPGWFRLVFSDKTHRLHLGMQRVRQVLE
GQPQLADGAPPHQIQEPQGPHR
>1A1L1_HUMAN            501 RecName: Full=1-aminocyclopropane-1-carboxylate synthase-like protei
MFTLPQKDFRAPTTCLGPTCMQDLGSSHGEDLEGECSRKLDQKLPELRGVGDPAMISSDT
SYLSSRGRMIKWFWDSAEEGYRTYHMDEYDEDKNPSGIINLGTSENKLCFDLLSWRLSQR
DMQRVEPSLLQYADWRGHLFLREEVAKFLSFYCKSPVPLRPENVVVLNGGASLFSALATV
LCEAGEAFLIPTPYYGAITQHVCLYGNIRLAYVYLDSEVTGLDTRPFQLTVEKLEMALRE
AHSEGVKVKGLILISPQNPLGDVYSPEELQEYLVFAKRHRLHVIVDEVYMLSVFEKSVGY
YQMAQLLRDRDWINQVYLPENHARLKAAHTYVSEELRALGIPFLSRGAGFFIWVDLRKYL
PKGTFEEEMLLWRRFLDNKVLLSFGKAFECKEPGWFRFVFSDQVHRLCLGMQRVQQVLAG
KSQVAEDPRPSQSQEPSDQRR
>1A1L1_MOUSE            502 RecName: Full=1-aminocyclopropane-1-carboxylate synthase-like protei
MFCLPQQESTAPTTCTGSASTQDMDSGYGDGLQGECLRKPDQTQPKLYGVGDPTATFSSD
SSCLSSRGRVIKWFWDSAEEGYRTYHMDEYDEDKNPSGIINLGTSENKLCFDLLSWRLTQ
GDMLHVEPSLLQYPDWRGHLFLREEVAKFLSFYCKSPAPLKPENVVVLNGCASLFSALAT
VLCEAGEALLIPTPYYGAITQHIYLYGNVRLAYVYLDSKVTGLNTRPFQLTVEKLEMVLQ
GVSSEGVKVKGLILINPQNPLGDVYSPEELQDFLRFAMRHKLHVIMDEVYMLSVFEESLG
QHQMAQLLRDHDWISQVYLPENHARLKAAHTYVSEELRALGIPFVSRGAGFFIWVDLRKY
LCKGTFEEEALLWRQFLDNKVLLSSGKTFECKEPGWFRVVFSDKENRLRLGMQRMRQVLE
GQSQVVEDASPCHAQEPQSQPR
>1A1L2_HUMAN            568 RecName: Full=1-aminocyclopropane-1-carboxylate synthase-like protei
MSHRSDTLPVPSGQRRGRVPRDHSIYTQLLEITLHLQQAMTEHFVQLTSRQGLSLEERRH
TEAICEHEALLSRLICRMINLLQSGAASGLELQVPLPSEDSRGDVRYGQRAQLSGQPDPV
PQLSDCEAAFVNRDLSIRGIDISVFYQSSFQDYNAYQKDKYHKDKNTLGFINLGTSENKL
CMDLMTERLQERDMNCIEDTLLQYPDWRGQPFLREEVARFLTYYCRAPTRLDPENVVVLN
......

Données:
séquences des proteines, format FASTA
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 Calculs BLAST incr Calculs BLAST incréémentielsmentiels
A chaque release, on classe les séquences en « nouvelles » et « anciennes »
On calcule :

 la similarité des séquences nouvelles entre elles
( BLAST nouvelles x nouvelles)

 la similarité entre les séquences nouvelles et les séquences anciennes
( BLAST nouvelles x anciennes)

BLAST n+1  : BLAST nouvelles x nouvelles + BLAST nouvelles x anciennes + BLAST anciennes x anciennes
( BLAST anciennes x anciennes = BLAST n)

anciennes nouvelles

anciennes x anciennes nouvelles x anciennes

nouvelles x nouvelles
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 Donn Donnéées utilises utilisééeses

1ère Release BGENR (2009-2010) 7,775,267 séquences
Calcul de similarité  sur toutes les séquences de protéine :  

BLAST de environ 8,000,000 x 8,000,000 séquences TIDRA

2ème Release BGENR(2011) 12,914,469 séquences
5,000,000 nouvelles BLAST x 5,000,000 nouvelles LOCAL 
5,000,000 nouvelles BLAST x 7,500,000 anciennes TIDRA/GRISBI
5,000,000 nouvelles BLAST x  150,000   disparues GRISBI
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(pas de MPI BLAST)(pas de MPI BLAST)
ParallParalléélisation lisation par les par les « « queriesqueries  »»

8 106 8 106

banque BLASTdonnées fasta

QUERY SUBJECT

8 106

banque BLAST

QUERY SUBJECT
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Technologie grille et services associTechnologie grille et services associééss
sur TIDRA (Grille Rhsur TIDRA (Grille Rhôône-Alpes)ne-Alpes)

 7000 c7000 cœœurs (urs (cpucpu))
 300 To de stockage300 To de stockage
 5 Sites5 Sites

•• LAPP (Annecy)LAPP (Annecy)
•• LPSC (Grenoble)LPSC (Grenoble)
•• IPNL (Lyon)IPNL (Lyon)
•• IBCP (Lyon)IBCP (Lyon)
•• CC-IN2P3 ( Lyon)CC-IN2P3 ( Lyon)
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Technologie grille et services associTechnologie grille et services associééss
TIDRA RAGRID (Grille RhTIDRA RAGRID (Grille Rhôône-Alpes)ne-Alpes)

 Middleware Middleware ::
•• Job managementJob management  :   : gLitegLite, LRMS, LRMS
•• Stockage : Stockage : iRODSiRODS, SRM, SRM
•• Utilisateur : JSAGA Utilisateur : JSAGA implementation implementation SAGASAGA

vovo..rhonerhone--alpesalpes..idgrillesidgrilles..frfr



Pôle Rhône-Alpes de Bioinformatique – http://prabi.fr Journées France Grilles 19 Septembre 2011

Mise en place sur TIDRA 1Mise en place sur TIDRA 1èère releasere release
(2009-2010)(2009-2010)

1ère mouture de BGENR :  séquences Uniprot (9 millions)

8 millions de séquences non redondantes à comparer.

Historique :
Mise en place de l’outil avec 3 membres du CC    -    Y.Cardenas, P. Calvat, J.Y. Nief

1er contact avec la grille    Novembre 2008
Premiers tests de charge et développements    blast  intensifs   Février 2009 
Arrivée de iRODS Gros soulagement!!! Juin 2009
Début de  la production  + développement Juillet 2009
Fin de la production Janvier 2010
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Mémoire minimum des machines : 2 Go

La solidité d'une chaîne dépend du maillon le plus faible :
on veut  éviter un dépassement de mémoire sur les machines les moins puissantes

La “tâche unitaire” compatible avec une mémoire de 2 Go est :

traitement d’un  fichier de  30 séquences

Contraintes dues Contraintes dues àà la m la méémoiremoire

8 millions de séquences   250 000 fichiers
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Le calcul d’1 tâche unitaire est très court :  env. 15 minutes

Bien inférieur au temps disponible dans un job :
 variable selon les machines

 quelques heures  - quelques jours

 Chaque job doit exécuter le plus grand nombre possible de
tâches unitaires

Optimisation du temps passOptimisation du temps passéé en calcul en calcul
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 1 - Liste de tâches à effectuer (250,000 fichiers de 30 séquences)
 2 - Chaque job N tente de traiter les 100 tâches  à partir de la tâche

numéro N x 100
3 - Une fois tous les jobs terminés, génération d’une nouvelle liste de
tâches à traiter
4 - Retour  au point 1

On utilise des jobs paramètriques, le paramètre est N

StratStratéégie adoptgie adoptééee
Plusieurs tPlusieurs tââches par jobches par job
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StratStratéégiegie
1
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200

300

400

1

100

200

300

400

1

100

200

300

400

première production
1

100

200

300

400

deuxième production



Pôle Rhône-Alpes de Bioinformatique – http://prabi.fr Journées France Grilles 19 Septembre 2011

Description du JDLDescription du JDL
N est le paramN est le paramèètre du tre du jobjob param paraméétriquetrique

 Déroulement d’un job numéro N :
 récupération de différents outils via lcg-cp :

 outils iRODS
 outils pour l’estimation du temps de calcul
 outils pour la gestion des proxies

 Renouvellement du proxy
 Lancement de l’application :

 Copie des programmes BLAST en local via iRODS
 Copie des banques BLAST en local via iRODS
 Copie de la liste de fichiers à traiter
 Copie des 100 fichiers à traiter : fichiers numéros  (N -1)x 100 +1  à N x 100
 Boucle: pour i variant de (N -1)x 100 +1  à  N x 100

 traite le fichier  i, copie le résultat via iRODS
 tant que 95% du  temps maximum n’est pas atteint, passe au fichier suivant

 Post-traitement: envoi  de mail, copie des logs via iRODS
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 1 - Nombre de séquences par fichiers 30
 2 - Nombre max de fichiers par job             100
 3 - Nombre de jobs par job paramétrique  40
 4 - Délai entre la soumission des jobs paramétriques           20 mn

ParamParamèètres tres àà ajuster: ajuster:
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Launcher :
 source launcher 1 1000 40 20 generic_par_irods_lst_new.jdl

premier job
dernier job
nombre de jobs par job paramétrique
délai de soumission entre les jobs

Le launcher propose une liste de noeuds.
          Les jobs paramétriques seront répartis sur les noeuds choisis.

Ici on a lancé 1000 jobs (de 1 à 1000) par paquets de 40 :
25 jobs paramétriques, temps total soumission = 8h

Lancement des jobsLancement des jobs
script jdl
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RRéésultatssultats
Rappel :  250,000 fichiers Rappel :  250,000 fichiers àà traiter      traiter           250,000 fichiers  r250,000 fichiers  réésultatssultats

 2,000,000,000 2,000,000,000 hitshits blast blast
 concatconcatéénation en 200 fichiers de 5 Go (1 To)nation en 200 fichiers de 5 Go (1 To)
 moyenne de 50 fichiers par moyenne de 50 fichiers par jobjob
 environ 5000 environ 5000 jobsjobs (plusieurs s (plusieurs sééries)ries)

•• moyenne : 125 moyenne : 125 jobsjobs  x 40 param  x 40 paraméétriques  x 50 fichiers = 250 000triques  x 50 fichiers = 250 000
•• moyenne : moyenne : jobsjobs de 15 heures de 15 heures

 Calcul en 1 semaine au lieu de 8 ansCalcul en 1 semaine au lieu de 8 ans
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 Donn Donnéées utilises utilisééeses

1ère Release BGENR (2009-2010) 7,775,267 séquences
Calcul de similarité  sur toutes les séquences de protéine :  

BLAST de environ 8,000,000 x 8,000,000 séquences TIDRA

2ème Release BGENR(2011) 12,914,469 séquences
5,000,000 nouvelles BLAST x 5,000,000 nouvelles LOCAL 
5,000,000 nouvelles BLAST x 7,500,000 anciennes TIDRA/GRISBI
5,000,000 nouvelles BLAST x  150,000   disparues GRISBI
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Mise en place sur TIDRA 2Mise en place sur TIDRA 2èème releaseme release
(2011)(2011)

2ère mouture de BGENR :  séquences Uniprot + Ensembl + Autres
 (33 millions de séquences, 12 millions non redondantes, 5 milions nouvelles)

5 millions de séquences,
soit 170,000 fichiers de 30 séquences

Nouveaux développements :
Outil DTM     -     Outil JJS   -    Acces iRODs
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Mise en place sur TIDRA 2Mise en place sur TIDRA 2èème releaseme release
Prototype du DTM (Prototype du DTM (« « Distributed Task Distributed Task ManagerManager » ») ) Yonny Yonny CardenasCardenas

gLite gLite + + iRODSiRODS
systsystèème de base de donnme de base de donnéées pour la gestion des es pour la gestion des jobs jobs ((runingruning, , endedended, , canceledcanceled,,etcetc.)..).

destination desdestination des jobs jobs  :   : àà la fois en local, BQS et  Grille la fois en local, BQS et  Grille
gestion automatisgestion automatiséée de la production e de la production (gestion des erreurs, (gestion des erreurs, etcetc.).)

ll’’utilisateur fournit seulementutilisateur fournit seulement  une liste de tune liste de tââchesches, DTM s, DTM s’’occupe desoccupe des jobs  jobs et deet de
la productionla production

Pour lPour l’’instant fonction uniquement pour BQS, adaptation a la grille en coursinstant fonction uniquement pour BQS, adaptation a la grille en cours
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Mise en place sur TIDRA 2Mise en place sur TIDRA 2èème releaseme release
JJS Java Job JJS Java Job Submission Submission (Pascal (Pascal CalvatCalvat))

commande commande « « jjsjjs-*-* » » pour simplifier l pour simplifier l’’utilisation de la grille :utilisation de la grille :
•• soumission soumission
•• monitoring monitoring
•• gestion des  gestion des proxyproxy

gestion automatique de la rgestion automatique de la réépartition  des jobs sur les noeuds de la  grille,partition  des jobs sur les noeuds de la  grille,
analyse de lanalyse de l’’efficacitefficacitéé des diff des difféérents noeudsrents noeuds
fonctionne via des fonctionne via des jdl jdl crcréées a partir des a partir d’’un un template template avec une commande avec une commande jjsjjs
Notion de Notion de « « productionproduction » » c- c-àà-d d-d d’’un ensemble de jobun ensemble de job
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Mise en place sur TIDRA 2Mise en place sur TIDRA 2èème releaseme release
Migration totale de nos donnMigration totale de nos donnéées sur es sur iRODSiRODS::

accaccèès direct aux donns direct aux donnéées : es : icdicd,ils,,ils,ipwdipwd,,iputiput,,igetiget,,etcetc..
programme de recherche desprogramme de recherche des hits hits blast via  blast via iRODS iRODS (utilisation d(utilisation d’’une API C pourune API C pour
iRODSiRODS))

utilisation des utilisation des metameta-donn-donnéées et des micro-services ( es et des micro-services ( àà d déévelopper)velopper)
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Mise en place sur TIDRA 2Mise en place sur TIDRA 2èème releaseme release

Approche similaire Approche similaire àà Release 1, mais : Release 1, mais :
irodsirods  intintéégrgréé  àà la grille ( plus besoin de r la grille ( plus besoin de réécupcupéérer les utilitaire rer les utilitaire irods irods ))
gestion des gestion des proxies proxies intintéégrgréée ( plus besoin de de ( plus besoin de dééclarer les clarer les proxies proxies dans ledans le
script)script)
Utilisation des commandes Utilisation des commandes jjs jjs ( plus de jobs param( plus de jobs paraméétriques)triques)

Plus simple : 1 Plus simple : 1 jdl jdl + 1 script+ 1 script



Pôle Rhône-Alpes de Bioinformatique – http://prabi.fr Journées France Grilles 19 Septembre 2011

Description du JDL avec JJSDescription du JDL avec JJS
N est le paramN est le paramèètre du tre du jobjob param paraméétriquetrique

 Déroulement d’un job numéro N :
 récupération de différents outils via lcg-cp X:

 outils iRODS X
 outils pour l’estimation du temps de calcul X
 outils pour la gestion des proxies X

 Renouvellement du proxy X
 Lancement de l’application :

 Copie des programmes BLAST en local via iRODS
 Copie des banques BLAST en local via iRODS
 Copie de la liste de fichiers à traiter
 Copie des 100 fichiers à traiter : fichiers numéros  (N -1)x 100 +1  à N x 100
 Boucle: pour i variant de (N -1)x 100 +1  à  N x 100

 traite le fichier  i, copie le résultat via iRODS
 tant que 95% du  temps maximum n’est pas atteint, passe au fichier suivant X

 Post-traitement: envoi  de mail, copie des logs via iRODS
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Mise en place sur TIDRA 2Mise en place sur TIDRA 2èème releaseme release
RRéésultatssultats

Production par Production par « « blocbloc » » de 1000 jobs param de 1000 jobs paraméétriques, avec 20 fichiers par jobtriques, avec 20 fichiers par job
soit 20 0000 fichiers traitsoit 20 0000 fichiers traitéés.s.
9 9 « « blocsblocs » » de 1000 job  de 1000 job àà lancer pour traiter les 170 000 fichiers lancer pour traiter les 170 000 fichiers

QualitQualitéé::
un un proxy proxy de 5 jours permet de perdre moins de jobsde 5 jours permet de perdre moins de jobs
ProductionProduction jobsjobs jobs jobs rréécupercuperééss jobs OK jobs OK nb nb fichiers traitfichiers traitééss
Production 7Production 7 1000 1000 734734 411411 10,535
Production 8Production 8 1000 1000 881881 676676 17,17417,174
Production 9Production 9 1000 1000 982982 786786 19,83519,835



Pôle Rhône-Alpes de Bioinformatique – http://prabi.fr Journées France Grilles 19 Septembre 2011

Conclusion TIDRAConclusion TIDRA
BGENR Release 1 et 2BGENR Release 1 et 2

 travail pionnier dans ltravail pionnier dans l’’utilisation en production de utilisation en production de iRODS iRODS avec avec gLitegLite
•• 2 technologies/2 technologies/middlewaremiddleware  integrintegréées es de manide manièère transparentere transparente

–– gLite gLite (EGEE) pour le calcul(EGEE) pour le calcul
–– iRODS iRODS pour le stockagepour le stockage

•• AprAprèès ajustement s ajustement iRODS iRODS semble bien supporter la charge  ( semble bien supporter la charge  ( àà hauteur de 500 jobs hauteur de 500 jobs
en parallen parallèèle)le)
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IntIntéérrêêt dt d’’une grille rune grille réégionalegionale
 Pas trop  de nPas trop  de nœœuds  (pas uds  (pas ll’’embaras embaras du choix, connaissance des capacitdu choix, connaissance des capacitééss

des ndes nœœuds)uds)
 En cas de problEn cas de problèème sur un  nme sur un  nœœud, forte rud, forte rééactivitactivitéé, facile de contacter un, facile de contacter un

responsableresponsable

Perspectives TIDRAPerspectives TIDRA

 Fusion DTM et JJSFusion DTM et JJS
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Technologie grille et services associTechnologie grille et services associééss
sur GRISBIsur GRISBI

 856 c856 cœœurs (urs (cpucpu))
 25 To de stockage25 To de stockage
 7 Sites/Plateformes bioinformatiques7 Sites/Plateformes bioinformatiques

•• IBCP (Lyon)IBCP (Lyon)
•• LBBE (Lyon)LBBE (Lyon)
•• ABiMS  ABiMS  (Roscoff)(Roscoff)
•• GenOuest GenOuest (Rennes)(Rennes)
•• CBiB CBiB ( Bordeaux)( Bordeaux)
•• Migale Migale (Jouy-en-(Jouy-en-JosasJosas))
•• GenoTool GenoTool (Toulouse)(Toulouse)

 Outils bioinformatiquesOutils bioinformatiques
 Bases de donnBases de donnéées biologiqueses biologiques
 XtreemFSXtreemFS

Collaboration avec 3 mésocentres 
pluri-disciplinaires à 

Bordeaux
Lille
Strasbourg.
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Mise en place sur GRISBIMise en place sur GRISBI
Outils disponiblesOutils disponibles

Tous les outils nTous les outils néécessaires cessaires àà la bioinformatique sont disponible (tags) la bioinformatique sont disponible (tags)
Les bases de donnLes bases de donnéées biologiques sont disponible (tags)es biologiques sont disponible (tags)
Logiciel de statistique R installLogiciel de statistique R installéé (tags) (tags)
SystSystêême me de fichiers de fichiers XtreemFS XtreemFS ::

répertoire partagé en réseau par tous les jobs de grille
liliéé au  au proxyproxy, totalement transparent, totalement transparent
••grmountgrmount  : montage temporaire du r: montage temporaire du réépertoirepertoire
••grmount grmount -u-u : d : déémontagemontage
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StratStratéégie gie « « 1 job = 1 t1 job = 1 tââcheche » »
(sans (sans XtreemFSXtreemFS))

 On utilise les outils disponibles sur la grille (blast)On utilise les outils disponibles sur la grille (blast)
 On dOn déépose sur la grille la base de donnpose sur la grille la base de donnéées blast es blast àà traiter (LFC) traiter (LFC)
 Fichier dFichier d’’entrentréée en local, de en local, dééfinis par le finis par le jdl jdl ((SandBoxSandBox))
 Fichier de sortie en local, dFichier de sortie en local, dééfinis par le finis par le jdl jdl ((SandBoxSandBox))
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Description du JDL GRISBI Description du JDL GRISBI « « 1 job = 1 t1 job = 1 tââcheche » »
InputSandBox: le fichier à traiter
OutputSandBox: le résultat
N est le paramN est le paramèètre du tre du jobjob param paraméétrique,trique,
 Déroulement d’un job numéro N :

Copie des banques BLAST en local à partir de la grille  (lcg-cp )
 Traitement du fichier numéro N

170,000 fichiers 170,000 fichiers àà traiter : 170,000 jobs param traiter : 170,000 jobs paraméétriques triques 
••ici 1 job = 1 fichierici 1 job = 1 fichier
••Essais sur une production de 1000 jobs paramEssais sur une production de 1000 jobs paraméétriquestriques
••200 200 àà 400 jobs en  400 jobs en run run simultansimultanééss
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StratStratéégie gie « « 1 job = 1 t1 job = 1 tââcheche » »
(sans (sans XtreemFSXtreemFS))

Ca marche, mais:Ca marche, mais:
 TrTrèès grand nombre de jobss grand nombre de jobs
 On utilise la On utilise la SandBox SandBox pour les sorties : Taille des sorties importantes,pour les sorties : Taille des sorties importantes,

risque de limitation!risque de limitation!
 Pas trPas trèès efficace ( temps de calcul court, on rs efficace ( temps de calcul court, on réécupcupèère la base blast pourre la base blast pour

chaque tchaque tââche, che, etcetc.).)
On souhaiterais utiliser une approche similaire On souhaiterais utiliser une approche similaire àà celle utilis celle utiliséée dans TIDRAe dans TIDRA

 avec une liste de t avec une liste de tââches comme argument du ches comme argument du jdljdl::
 Pas possible avec la  Pas possible avec la SandBoxSandBox
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StratStratéégie gie « « 1 job = n t1 job = n tââchesches » »
(avec (avec XtreemFSXtreemFS))

 On utilise les outils disponibles sur la grille (blast)On utilise les outils disponibles sur la grille (blast)
 On dOn déépose sur la grille la base de donnpose sur la grille la base de donnéées blast es blast àà traiter (LFC) traiter (LFC)
 On dOn déépose sur la grille tous les fichier dpose sur la grille tous les fichier d’’entrentréées (es (XtreemFSXtreemFS))
 Chaque jobs traite plusieurs fichiers dChaque jobs traite plusieurs fichiers d’’une liste (fournie par la une liste (fournie par la SandBoxSandBox))
 On stocke sur la grille les fichiers de sortie via On stocke sur la grille les fichiers de sortie via XtreemFSXtreemFS
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Description du JDL GRISBI/Description du JDL GRISBI/XtreemFSXtreemFS
InputSandBox: liste des fichiers à traiter
N est le paramN est le paramèètre du tre du jobjob param paraméétrique,trique,
m est le m est le nb nb de fichiers de fichiers àà traiter par job traiter par job
m fichiers à traiter : fichiers numéros  (N -1)x m +1  à N x m
 Déroulement d’un job numéro N :

Copie des banques BLAST en local  (lcg-cp )
 Boucle: pour i variant de (N -1)x m +1  à  N x m

Montage du répertoire grille
Vérifie si le fichier i a été calculé:  si oui, saute à i +1
Copie du fichier i
Démontage du répertoire grille
 Traite le fichier  i avec blast,
Montage du répertoire grille
Copie du résultat
Démontage du répertoire grille

Fin de boucle

170,000 fichiers 170,000 fichiers àà traiter traiter
••ici 1 job = 30 tici 1 job = 30 tââchesches
 30 fichiers soit 90 s 30 fichiers soit 90 sééquencesquences
••Production : 6 soumissions parProduction : 6 soumissions par
paquets de 1000 jobs parampaquets de 1000 jobs paraméétriquestriques
••on atteint 850 jobs en on atteint 850 jobs en runrun
simultansimultanééss

 Entr Entréées et sorties sur es et sorties sur XtreemFSXtreemFS



Pôle Rhône-Alpes de Bioinformatique – http://prabi.fr Journées France Grilles 19 Septembre 2011

Conclusion GRISBIConclusion GRISBI

Travail pionnier dans lTravail pionnier dans l’’utilisation en production de utilisation en production de XtreemFS XtreemFS avec avec gLitegLite

 2 technologies/2 technologies/middlewaremiddleware  integrintegrééeses
–– gLite gLite (EGEE) pour le calcul(EGEE) pour le calcul
–– XtreemFS XtreemFS pour le stockagepour le stockage

 AprAprèès ajustement s ajustement XtreemFS XtreemFS semble bien supporter la charge  ( semble bien supporter la charge  ( àà hauteur de 500 jobs hauteur de 500 jobs
en parallen parallèèle)le)
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Temps de calcul GRISBI et TIDRATemps de calcul GRISBI et TIDRA

TIDRA 1TIDRA 1èère productionre production
 22 248 jobs22 248 jobs
 115 751 heures ( 13 ans)  sur 1 processeur Intel 115 751 heures ( 13 ans)  sur 1 processeur Intel XeonXeon..

TIDRA 2 ème production
 15 797 jobs (répartis sur une dizaine de soumissions)
 63 433 heures ( 7 ans)  sur 1 processeur Intel Xeon.
 pics de 650 jobs  en parallèle

GRISBI  avec et sans XtreemFS
 47 713 job
 8 810  heures ( 1 an)  sur 1 processeur Intel Xeon 
 pics de 830 jobs en parallèle
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CONCLUSIONS TIDRA vs GRISBICONCLUSIONS TIDRA vs GRISBI
 DiffDifféérencesrences

TIDRATIDRA GRISBIGRISBI
GGéénnééralisteraliste BioinformatiqueBioinformatique
RRéégionalegionale NationaleNationale
Pas de softs/BDD installPas de softs/BDD installééss Logiciels et BDD Logiciels et BDD bioinfo bioinfo et et biostats biostats disponiblesdisponibles
Gestion des donnGestion des donnéées avec es avec iRODSiRODS Gestion des donnGestion des donnéées es XtreemFSXtreemFS
Commandes Commandes jjsjjs** Commandes Commandes grigri**
DTM+JJS (en DTM+JJS (en devdevééloppementloppement))
Gestion des tGestion des tââches (job ches (job « « agentagent » »))
AdaptAdaptéé  àà des grandes productions des grandes productions  AdaptAdaptéé a des calculs de  a des calculs de bioinfobioinfo//biostats biostats classiquesclassiques

 Points communsPoints communs
•• Pas trop  de nPas trop  de nœœuds  (pas uds  (pas ll’’embaras embaras du choix, connaissance des capacitdu choix, connaissance des capacitéés des ns des nœœuds)uds)
•• En cas de problEn cas de problèème sur un  nme sur un  nœœud, forte rud, forte rééactivitactivitéé, facile de contacter un responsable, facile de contacter un responsable
•• Commandes Commandes « « grillesgrilles » » simplifi simplifiééeses


