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Uberblick

« Autoren franzosische Arbeitsgruppe

 Thema ist Sequenzalignment auf Gendatenbanken mittels
einem Cluster von FPGAs

 Filter werden auf Hardwarebasis implementiert
 Ziele sind performantes, kosteneffizientes System
o verdffentlicht 9. Dezember 2004
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Einfihrung

* in der Molekularbiologie werden auf grof3en Gendaten-
banken Sequenzalignments durchgefuhrt

erlaubt Ruckschlisse auf Herkunft oder Funktion
unbekannter Gensequenzen

Jagliches Brot“ vieler Biologen

Menge der Daten steigt schneller, als die
Prozessorleistung wachst (Moore's Law)

grol3e Nachfrage nach effizienten Lésungen
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Ahnlichkeits- und Mustersuche

« Ahnlichkeitssuche vergleicht Ketten von
Nukleotidsequenzen (similarity search)

 dient zum finden von ahnlicher Abschnitte eines Gens
» Mustersuche ist allgemeiner (pattern search)

e ermoglicht Suche nach Proteindoméanen, vergleicht
Gruppen von Aminosauren

13.12.2005




Smith-Waterman Algorithmus

exakter Algorithmus zur Ahnlichkeitssuche

Kostenfunktion zur Bewertung von Gaps, Insertions und
Deletions

ahnlich der Editierdistanz in der Sprachverarbeitung

aufwendig, Komplexitat von O(n?)
 bereits 1981 zum Sequenzalignment vorgeschlagen

* heutige Verfahren approximieren Smith-Waterman
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BLAST

o effizienter Algorithmus, der mittels einer Heuristik Smith-
Waterman approximiert

ca. 50-mal so schnell wie Smith-Waterman

haufigste Anwendung in der Bioinformatik

arbeitet dreistufig, um die grol3e Masse der Daten vor
einem komplexen Alignments ausfiltern zu kdnnen

viele heutige Anwendungen sind Variationen davon
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BLAST — Skizze

* Prinzip: kurze Worter fester Lange haben hohe Identitat
einer Sequenz

 zuerst werden kurze, Ubereinstimmende Sequenzen
gesucht

» gefundene Warter werden erweitert um Score zu erhéhen

e Seguenzen mit einem Uber einem bestimmten
Schwellwert liegenden Score werden in einem vollen
Alignment analog zu Smith-Waterman berechnet
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Mustersuche

* Beschreibungen der Muster im Internet, wie z.B. die
PROSITE Datenbank

* Proteindomanen werden als regulare Ausdriicke von
Aminosauren beschrieben

 diese lassen sich mittels gewichteter endlicher Automaten
umsetzen

« Kostenfunktionen fir die Ahnlichkeiten der Aminosauren
untereinander sind komplexer als bei DNA
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Mustersuche — Beispiel

Muster:D - [ILV] - x(1,3) - A
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Grundlegende Idee

* Problem gut zur parallelen Verarbeitung geeignet, da
Tasks unabhangig voneinander

e direktes Filtern nicht relevanter Daten direkt am
Datenspeicher

» Realisierung der Clusternodes als FPGA-Komponenten,
die performant und kosteneffizient sind

« schneller/gunstiger als Ubliche PC-Cluster
* geringe Anspriche an Netzwerk und Hostcomputer
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RDISK-Node

* Nodes werden aus glnstigen Standardkomponenten
aufgebaut (Festplatte, Ram, FPGA, Ethernetcontroller
etc...)

 FPGA Ubernimmt alle wichtigen Funktionen wie
Ansteuerung der Festplatte, Dateisystem und Protokoll-
stack

e Einschibe im PCB-Format, um bis zu acht Nodes pro
Rackebene erlauben

o Kosten unter 200 $
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-Nodes

RDISK

Ansicht eines

12
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RDISK-48 Cluster

» 48 RDISK-Nodes werden Uber Ethernet verknlpft
« Datenbank gleichmal3ig tiber Nodes verteilt

 diese reichen statistisch signifikante Hits an den
Hostprozessor weiter

» das Postprocessing kann komplett auf einem Handels-
Ublichen PC stattfinden

* durch hohe Selektivitat der Filter wird der Flaschenhals
Netzwerk umgangen
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System on a Chip

o komplettes System wird im FPGA verwirklicht

 Ubernimmt Steuerungsfunktionen der Festplatte,
Netzwerk, Filter und Rekonfiguration

* implementiert einfaches Dateisystem zur Ablage von
Datenbanken und Konfigurationen

e lasst 3000 LUTs und 5 kb Speicher zur Implementierung
von Filtern Ubrig
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System on a Chip — Operationen

 speichern von Dateien oder Konfigurationen auf der
Festplatte

« Rekonfiguration des FPGAs
e Start einer Suche

 bei Initialisierung wird ein Basissystem von der Festplatte
geladen

 dient auch als Fallback-System in Fehlerfallen
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System on a Chip — Struktur

XR16CPU

SDRAM
CTRL

+2kB ICACHE

Ethernet
wrapper

8051 M CU
(conf.Manager)

FPGA config.port
E
»
E)
E)
=

AX88796L 100MBit

32MBytes 100 Mbit C:
SDRAM Ethernet
controler
100 Mbit

Manager

=

Config.
IDE disk
Controler
with FIFO

Hardware Filter
up t01200 slices)

IDE bus

Spartan-ll FPGA

13.12.2005

16




Implementierungsschritte

* Filterdefinitionen werden in VHDL geschrieben und nach
Synthese mit dem Basissystem gemerged

» das Postprocessing wird in C mit Hilfe von bereitgestellten
Bibliotheken geschrieben

* die Filterimplementierung wird dann auf die Nodes
geladen, welche sich damit rekonfigurieren

» das Postprocessing wird auf dem Hostcomputer
eingebunden

 die Autoren stellen Templates und Bibliotheken zur
Verfugung

» Entwicklung neuer Applikationen wird mit ca. einem
Mannmonat veranschlagt
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Implementierung — Ahnlichkeitssuche

« die ersten beiden Stufen von BLAST, das finden
statistisch signifikanter Hits, wird in den Nodes erledigt

» das Postprocessing berechnet das volle Alignment nach
Smith-Waterman

* Im FPGA werden sogenannte ,processing elements”
(PEs) implementiert, die jeweils ein Nukleotid der
Suchsequenz aufnehmen

» Vergleich findet ohne Gaps statt

e Lange der unterstitzten Suchsequenz abhangig vom
Schwellwert
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Implementierung — Ahnlichkeitssuche (2)

o . _PE__ Query Sequence

el | Le i A | ¢ [ =~ | 7 |
(= |
| : i | q\ v
& Score generation
VY ONEY N N
I [ S N H : i i
¥ ' P
I
H

Threshold

Score comparison

L | Offset
generation | it

Embeeded sequence from bank

-t
=

Schwellwert programmierbar | 16 18 20 22 30
max. Sequenzlinge 137 198 | 180 | 160 | 159 | 157
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Implementierung — Mustersuche

o Automat wird linear implementiert, jeder Zustand wird ein
Register, jede Transition ein Addierer und Komparator

« komplexere Muster erzeugen grél3ere Automaten

 kleine Automaten kdénnen zur Erh6hung der Geschwindig-
keit mehrfach implementiert werden

o flr jedes Suchmuster muss eine eigene Konfiguration
erzeugt werden
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Implementierung — Mustersuche (2)

(E,+2)

O——0 b“’ =0 @g 5O

(z,—1) (L, —4)
Automat Bandbreite max. Suchsequenz
Einheiten | LUTs || pro Cycle | bei 40 Nhz || p=6 | p=8 | p=10 | p=12
x 1 P 1 bp 40 Mbp/s 71 53 42 35
X 2 14p 1 bp 40 Mbp/s 35 26 21 17
X 3 15p 3 bp 120 Mbp/s 33 25 20 16
x 6 30p 3 bp 120 Mbp/s 16 12 10 8
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Testresultate

» bei der Ahnlichkeitssuche ist ein einzelner Node ungefahr
dreimal so schnell wie ein handelstblicher Prozessor

 die Filter kdnnen die Daten beli voller Festplattenband-
breite von 60 Mbp/s verarbeiten

» beil der Mustersuche ist der RDISK-48 Cluster bei der
reinen Berechnung aquivalent zu einem PC-Cluster mit
192 Nodes

 die Rekonfiguration der Nodes verbraucht dabei allerdings
sehr viel Zeit

13.12.2005
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Testresultate (2)

Art der Anfrage Anzahl Ausfithrungszeit (sec) Ethernet
Suche der Hits 1y 1. 1, Tow | T Bandbreite
similarity || Line 5449 (| 0,0 | 0,8 | 3,0 | 38,2 | 39 29,0 KB/s
similarity || Globin 329 || 0,0 | 0,8 | 3,0 1.6 3.8 1.7 KB/s
similarity || Prion 66 || 0.0 | 08 | 3.0 0.3 3.8 0.3 KB/s
similarity || Random 21 0,0 | O8 | 3,0 0,1 3,8 0,0 KB/s
pattern ORI1 20985 || 311 | 08 | 17,7 | 0,0 | 330 9.5 KB/s
pattern OR2 13499 || 220 [ 08 | 17,7 | 0,0 | 239 6.1 KB/s
pattern OR3 17469 || 241 | 0.8 | 17,7 | 0,0 | 260 7.9 KB /s
pattern OR4 24178 || 235 | 0.8 | 17,7 | 0,0 | 244 || 10,9 KB/s
pattern ORb 21692 || 287 | 0,8 | 17,7 | 0,0 | 306 9.8 KB/s
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Vorteile des Systems

« Hardwarefilter erlauben hohe Selektivitat
 geringe Kosten bei hoher Leistungsfahigkeit

« Datenbanken kdnnen mit maximaler Festplattenband-
breite durchsucht werden

 durch geringe inter-node Kommunikation gentgen
einfache Netzwerkkomponenten

« effektive Filter vereinfachen das Postprocessing
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Nachteile des Systems

* Implementierung neuer Applikationen komplex, aufwandig
und damit teuer

« Aufgrund geringer Netzwerkleistung dauern Updates der
Datenbank/Konfigurationen sehr lange

« Ahnlichkeitsfilter sind durch fest verdrahteten Schwellwert
unflexibel

o Automaten der Suchmuster missen jedes Mal erneut
synthetisiert und lGbertragen werden

 Leistung im praktischen Einsatz durch Beschrankung der
Filtergrél3en oft wesentlich geringer
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Kritik am Paper

» Tests teilweise wenig aussagekraftig

e es kbnnen nur begrenzt komplexe Suchmuster
Implementiert werden, eine Losung wird nicht besprochen

« Filter bei der Ahnlichkeitssuche nicht Aquivalent zu
BLAST, hohe Schwellwerte erzeugen viele nicht
gefundene Matches

 dies wird kaum analysiert, quantitative Aussagen fehlen

e Argumentationen manchmal nicht belegt
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