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Abstrakt

Triplexni formy DNA maji vliv na nékteré zékladni bunécné funkce. Informace o jejich umis-
téni v genomech a vSech vlivech na funkce organismu pfesto nejsou zndmy. Vétsina algoritmu
pro hledani triplexi neuvazuje dilezité vlastnosti a moZznost vyskytu chyb. Komplexni al-
goritmy jsou velmi vypodetné néro¢né. Tato prace navrhuje zpusob urychleni algoritmu,
ktery pii hledani triplexti uvazuje vSechny znamé informace. Akceleraci algoritmu pomoci
paralelniho zpracovani technologii CUDA bylo dosaZeno az 50-ti ndsobného zrychleni.

Abstract

Triplex forms of DNA act as main factors of some important cell functions. However, their
positions within genome and their effect on cell functions are not known well. Triplex search
algorithms often don’t consider many of triplexs features and the possibility of occurrence
of errors. In the other hand the complexity of full featured algorithms is extremely high. This
paper shows the way to speed up the algorithm that considers all known triplex features.
Parallel aproach allows due to CUDA technology acceleration up to 50.
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Kapitola 1

Uvod

DNA je nositelkou genetické informace [3] a jsou ji tvofeny geny vSech organismii s vyjimkou
nékterych nebunéénych. Dilezitost DNA a genii obecné je tedy nepopiratelna. Teorie o jejich
rolich je dokonce v nékterych pripadech upfednostiiuji pred jedinci i celymi druhy. Presto,
7e jsou tyto prvky naprostymi zaklady pro udrZeni Zivého organismu a tedy Zivota, mame
o nich mélo informaci. V roce 1953 byla ur¢ena struktura DNA [28] a nésledné zptsob jeji
replikace, presto dodnes nezname majoritni ¢ast vyznamu informaci, které kdéduje. Kazdy
postup v této oblasti je ocefiovan a povaZzovan za velmi vyznamny. Proto je dilezité pra-
covat na zrychleni existujicich algoritmi pomoci dostupné techniky a urychlit tak poznani
zbylych funkci DNA a jejich ruznych forem, jako jsou napiiklad triplexy. Ve zkoumani tri-
plexnich forem existuji dva specifické trendy. Jeden se zabyva aplikaci genové terapie, tedy
ovlivnénim vrozenych genetickych vad. Aplikaci t¥etiho vldkna pii genové expresi je mozné
dosdhnout zajimavych vysledki v modifikaci DNA a v budoucnu tak bude mozné 1é¢it dnes
nevylécitelné nemoci a dysfunkce. Druhym z p¥ipadi, ve kterych je triplexy nutné zkoumat,
je jejich samovolny vznik v organismech. Kazdy takovy vznik muze ovlivnit zakladni funkce,
jakymi jsou replikace DNA ¢i exprese gend, které maji vliv na zakladni funk¢énost bufiky
a tedy celého organismu. Zminéné vlastnosti této alternativni formy DNA nasvédcuji jeji
dilezitosti a motivuji k jejimu hledéani.

Dostupné algoritmy pro hledani triplexnich forem ve vétsiné p¥ipadt zkoumaji sekvence
heuristickym pristupem. Pfesnost vysledkt hledéni je tedy zavisla na konkrétnim nastaveni.
Existuji také sekvenéni algoritmy, které presné prochézeji vstupni sekvence po nukleotidech
a jsou tak schopné uvazovat i nepfesnosti ve stavbé triplext a jiné vlastnosti p¥ispivajici
k jejich vzniku. Nérocnost téchto algoritmi znacné omezuje moznost vyuziti na dlouhych
vstupnich sekvencich z divodu doby zpracovani.

Paralelizace, je jednim ze zpusobu, kterym lze vyhledévani urychlit. Na standardnim PC
je mozné dnes paralelizaci provést pomoci rozdéleni tlohy mezi jednotlivi jadra CPU nebo
GPU. Proto je vhodné vyuzit tento hardware, ktery umoznuje nékolikanasobnou akceleraci
béhu program.

Cilem této prace byl navrh a realizace paralelizace existujiciho algoritmu pro hledéni
triplexii v DNA. Pro vybér vhodného algoritmu a pochopeni problematiky bylo nutné na-
studovat detailni informace o triplexech a moznostech jejich hledani. Pro vybér zpisobu
akcelerace algoritmu bylo nutné ziskat mnoho informaci o dostupnych paralelnich platfor-
méch.

Diky ziskanym znalostem bylo moZné v této praci navrhnout prevod existujiciho algo-
ritmu, ktery poskytoval nejlep$i moznosti a vysledky v sekvené¢ni verzi, do paralelni verze.
Vysledkem préce je paralelni verze algoritmu pro hledani triplexi postavena na platformeé



CUDA, na které byla také implementovana. Vysledné feSeni dosahuje az 50-ti ndsobného
zrychleni vyhledédvani v porovnani se sekvenéni verzi.

Préce je rozdélena do nékolika hlavnich kapitol. Kapitola 2 komplexné shrnuje problema-
tiku triplext. Nachazi se zde biologicky pohled na DNA a jeji specifické formy, kterymi jsou
praveé triplexy. Dale je zde pfehled dostupnych algoritmi pro hledani triplexi a technologii
umoziujicich paralelizaci.

Kapitola 3 je vlastnim navrhem paralelizace vybraného algoritmu a popisem jeho im-
plementace na grafickém multiprocesorovém systému platformy CUDA. Posledni kapitola
4 obsahuje popis zptisobt testovani, dosazené vysledky, jejich experimentélni ohodnoceni a
moznosti dalsiho vyvoje projektu. V ramci semestralniho projektu byla vypracovina teore-
ticka ¢ast prace zamérend na informace o triplexech a algoritmech vyhledévani, ktera byla
déle rozvedena v diplomové praci.



Kapitola 2

Triplexy, moznosti hledani a paralelni
technologie

Tato kapitola vysvétluje pojem triplexu. K jeho uplnému vysvétleni je nutné zminit nékolik
zékladnich informaci o DNA| na které triplexy vznikaji. Proto jsou prvni odstavce vénovany
pravé této problematice, nasledovany dikladnym popisem triplext a jejich vlastnosti. Dalsi
Cast této kapitoly je vénovana existujicim algoritmim slouZicim k vyhledavani triplexnich
forem s dikladnym popisem algoritmu vybraného k paralelizaci. Zavéreéna Cast kapitoly je
vénovina dostupnym technologiim pro paralelni zpracovani dat.

2.1 DNA a jeji specifické formy

Oblast biologie zabyvajici se genetikou mé k dispozici stéle vice biologickych dat, diky zlep-
Sujicim se technologiim sekvenovani DNA. Pfesto se jedna o oblast, ve které je prozkouman
jen zlomek nashroméazdénych informaci. DNA je nositelkou genetické informace, zarucuje
dédi¢nost a evoluci. Jeji poskozeni je pfimou pFi¢inou rozliénych chorob a jeji fungovani je
zivotné dulezité pro organismus. Proto je dileZité poznat co nejvétsi procento jejich tseku
a definovat jejich vliv na jednotlivé funkce a vlastnosti organismu.

DNA

Nésledujici ¢ast prace je zaméfena na strukturu DNA a jeji funkce. Jsou zde popsény di-
lezité vlastnosti, které je nutné zminit pro uplnost vysvétleni nasledujici ¢asti, zabyvajici
se jeji triplexni formou. Obsah této kapitoly je sestaven z kombinace informaci ziskanych
z nasledujicich zdroju [25, 4, 3].

Struktura

DNA, stejné jako RNA, patii do skupiny nukleovych kyselin. Zékladnim stavebnim prvkem
deoxyribonukleové kyseliny jsou ¢tyfi typy nukleotidi, spojené do linedrniho Fetézce ve spe-
cifickém poradi. Kazdy nukleotid se sklada z deoxyribozy, fosfatu a organické baze. DNA
je tvorena ¢tyfmi typy nukleotidd, v zavislosti na organické béazi: adenin, cytosin, guanin
nebo thymin. Organické baze délime na dvé hlavni skupiny:

e Purinové baze - adenin, guanin (derivaty purinu)

e Pyrimidinové béze - cytosin, thymin (derivaty pyrimidinu)
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Obréazek 2.1: Purinové baze: adenin (vlevo), guanin (vpravo)
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Obréazek 2.2: Pyrimidinové baze: cytosin (vlevo), thymin (vpravo)

Fosfatova skupina je schopné se pojit s dalsi fosfatovou skupinou na riznych pozicich,
zejména na 5’ a 3’ uhliku. Propojenim této skupiny v DNA vznika linearni fetézec nukleotidu
zakonceny z jedné strany nukleotidem s volnym 5’ uhlikem a z druhé nukleotidem s volnym 3’
uhlikem. Takovy polynukleotidovy Fetézec je dle konvence ¢ten ve sméru jeho prodluzovani,
tedy od 5’ konce k 3’ konci, pii ¢emz jeho zapis v textové podobé znazorfiuje souvisly textovy
fetézec zkratek (prvnich pismen) organickych bézi jednotlivych nukleotidii. Ukazka sekvence
DNA lidského genomu GRCh37/hg19:chr21:33,036,341-..., zdroj: [27]:

GTGGCGCTGTGCGATCATGGCTGACCTTAGCCTTGACCTCCCAGC. . .

Polynukleotidovy Fetézec je oznacovan za primérni strukturu DNA a tvoii jeji pater. Za sekun-
darni strukturu je povaZzovana dvouSroubovice, tedy spojeni dvou polynukleotidovych fe-
tézcl pomoci vodikovych mustkt. Terciarni strukturou je nazyvana nadSroubovice DNA
neboli superheliz. Toto rozpoloZeni vznikd dalsim, kladnym ¢& zapornym, vinutim dvou-
Sroubovice, diky kterému napf. u eukaryotickych organismi vznikaji itvary jako zavit nad-
Sroubovice ¢ solenoidova smycka. Specialni formou struktury je relarovand DNA. V této
formé& se DNA vyskytuje napf. v dobé replikace, jedné se o zruSeni nadsroubovicového vi-
nuti. Z pohledu této prace je vyznamné sekundarni struktura, ve které mohou vznikat nejen
dvouSroubovice, ale také vicendsobna spojeni polynukleotidovych fetézcu a to:

e trojnasobné spojeni v rdmci jednoho fetézce - intravidknovy triplex
e trojnasobné spojeni v rdmci dvou fetézcu - intramolekuldrni triplex
e spojeni mezi tfemi Fetézci - intermolekuldrnt triplex
e spojeni mezi ¢tyfmi fetézci - kvadruplex (G-kvartet)

Tato prace se zabyvé pouze druhou variantou, tedy moznym trojnasobnym spojenim poly-
nukleotidovych tetézcii. PTi spojeni DNA do formy duplexu se parovani bazi ¥idi Watson-
Crickovymi pravidly komplementarity, tj. adenin se paruje s thyminem (A-T), cytosin se
paruje s guaninem (C-G). Jak je vidét na obrazku 2.3, vazba mezi guaninem a cytosinem je



Obrazek 2.3: Watson-Crick parovani: adenin - thymin (vlevo), guanin - cytosin (vpravo)

silnéjsi diky piitomnosti tfetitho vodikového mustku. U alternativnich forem DNA je zapo-
tfebi Hoogsteenova parovani (vysvétleno v kapitole 2.1), které umoziuje vznik alternativnich
struktur, které by s Watson-Crickovym parovanim nemohly existovat. Zakladni jednotkou
DNA je dvojice pravoto¢ivé zavinutych Fetézctu polynukleotidi. Zakladnimi vlastnostmi této
struktury jsou: stejny pocet purinovych a pyrimidinovych bézi - Chargaffovo pravidlo, an-
tiparalelizmus (opa¢ny smér fosfodiesterovych vazeb fetézcii polynukleotidia: 5-3" a 3’-5"),
vzdélenost Inm pétefe vldken od osy a komplementarita Fetézct. Na fyzickou strukturu
DNA ma4 vliv také prostfedi. Biomakromolekula DNA se v prostfedi pfizpisobi podminkam
a nalezne sviij optimalni, energeticky nejvhodné&jsi tvar, ktery je nazyvan konformaci. Vliv
na vysledny tvar molekuly mé jeji nukleotidova sekvence, obsah vody v prostiedi a iontova
sila prostredi (viz [1]).

Triplex

Jak jiz bylo zminéno v predchozi kapitole, DNA se miiZe vyskytovat v jiné nez bézné dvou-
Sroubovicové formé. Triplexy jsou jednou z alternativnich podob deoxyribonukleové kyseliny.
Nasledujici kapitola souhrnné vysvétluje jejich stavbu a vlastnosti, tedy informace, které jsou
minimem znalosti, nutnym k jejich spravnému nalezeni v nukleotidovych sekvencich.
Zajem o jiné, nez duplexni, formy DNA vznikl diky poznani, Ze rizné biologické funkce
a genetické procesy jsou jimi ve velké mife ovlivnény. Triplexni formy DNA zacaly byt vice
zkoumany poté, co byla potvrzena existence podobnych struktur v Zivych organismech.
Hlavni funkci této formy je regulace nékterych procesi DNA v bunkach, pfedevsim regu-
lace genové exprese [25]. Vznik téchto struktur miize mit velky vliv na fungovani celého
organismu, proto je dulezité tyto struktury zkoumat, poznat co nejlépe situace, ve kterych
vznikaji a zjistit, jaky vliv maji na své okoli. Dilezité je také zminit, Ze triplexni formy je
schopna dosdhnout i RNA. Stejné tak mohou vznikat kombinované tiivldknové struktury
skladajici se ze dvou vldken DNA a jednoho vlakna RNA [9]. Tato kapitola vychazi ze zdroju

[20, 25, 10].

Struktura

Hlavnim stavebnim elementem triplexni formy DNA je t¥ivlaknovéa spirala skladajici se z tri-
plett, tedy trojic nukleotidi spojenych vzdy jednim Watson-Crickovym péarovanim a jednim
Hoogsteenovym parovanim (vice v oddile 2.1).Triplexy miZeme rozdélit do dvou hlavnich
skupin v zéavislosti na sloZeni sekvence a orientaci tfetiho vlakna:



e pyrimidinovy motiv (Y)
e purinovy motiv (R)

Pyrimidinovy motiv méa t¥eti vldkno sloZené z pyrimidinovych bazi. To je paralelné pfi-
pojeno Hoogsteenovym parovanim k duplexu DNA, ktery je parovin Watson-Crickovym
parovanim. Vice na téma péarovani je zminéno v samostatném oddilu 2.1. Tato forma tri-
plexu je stabilni v kyselém prostiedi a jejim hlavnim stavebnim pilifem jsou triplety TA*T
a CG*CT. Druhy, tedy purinovy, motiv ma t¥eti vlakno homopurinové, ve kterém ve v&tsing
pripadt pfevlddaji guaniny. Toto vlakno je pfipojeno antiparalelné k duplexu pomoci re-
verzniho Hoogsteenova parovani. Jeho stabilita neni zavisla na kyselosti prostiedi, ve kterém
se vyskytuje.

R Motif Y Motif

IC:? C:_’ I

| _YD — v
G :) C

Obréazek 2.4: Typy triplexti: A) intravldknovy, B) intramolekularni, C) intermolekularni,
zdroje: A - [10]; B, C - [2]

Rozlisit miZeme dale t¥i skupiny spojeni vlaken v zavislosti na jejich pivodu:
e intramolekularni

e intermolekularni

e intravldknové (intrastrand)

V piipadé intramolekulérniho se jedné o zahyb jednoho z vlaken smérem zpét do dvousrou-
bovice, kde se utvori t¥ivlaknova spirdla (triplex), pfi¢emz zbylé komplementarni vldkno
zustéva volné. Tato forma se vyskytuje v zadporném nadSroubovicovém vinuti. Druhé tri-
plexni forma, intermolekularni, pfedpoklada existenci tfetiho vldkna pochéazejiciho z jiného
uskupeni nukleovych kyselin. Obé z téchto variant mohou byt jak typu Y, tak typu R. Po-
sledni, tfeti z variant, se sklada pouze z jednoho vldkna. Jedné se tedy o vldkno dvojité
slozené v ramci samého sebe. SloZeni se miize vyskytovat v nékolika variantach, jak je vi-
dét na obrazku 2.4A. Byla zkouména také varianta in wvitro spojeni DNA dvouSroubovice
a vldkna RNA, neni v8ak znédmo, zdali toto spojeni muze figurovat v bunikdch a ovliviiovat
tak organismus [9]. Bylo potvrzeno, Ze je mozné piipojeni RNA jako motivu Y pii nizkém
pH a motiv R je schopné vytvaret pouze DNA [10]. Zkoumané sekvence, které jsou nalezeny,
jsou rozdélovany do dvou zasadnich skupin:



e formujici triplexy
e s potencidlem pro formaci triplexi

ODbé z téchto skupin jsou schopny dosdhnout trojsroubovicového uskupeni DNA. Pridé-
leni do skupiny je zavislé na tripletech, které pii formaci triplexu v dané sekvenci vznikaji.
Nékteré z tripleti mohou vznikat pouze za specifickych chemicko-biologickych podminek.
Vliv prostiedi je tedy znacénym faktorem pro stabilitu vzniklych triplexnich forem. Za tri-
plexy formujici sekvence jsou oznacCovany ty, které mohou samovolné vznikat v bunkéich
v organismu. Za sekvence s potencidlem pro formaci triplexi jsou oznacovany ty, které jsou
schopné dosédhnout triplexni formy, ale vyzaduji pro vznik specifické podminky, kterych je
mozné lehce dosdhnout ve zkumavce, ale slozité v bufice organismu.

Tato prace se zabyvé intramolekularni formou triplexi, se kterou pracuje vétsina dostup-
nych algoritmu. Intramolekulérni triplexy mohou vznikat dvoji formou. V jednom z piipadi,
ktery se vyskytuje v buiikich, se jedné o denaturaci homopurinové-homopyrimidinové sek-
vence, kterd dovoli ohyb jednoho vldkna smérem zpét do dvouSroubovice. Sekvence, které
dovoluji tento zptsob sloZeni, byly objeveny v savéich genech. Obecné je intramolekularni
triplexni forma oznacovana také H-DNA.

N

—

Obrézek 2.5: Zpiisob vinuti vldken H-DNA (intramolekularni triplex), zdroj Mirkin Lab.!

Parovani

Zasadnim faktorem pfi objeveni triplexnich forem DNA bylo také zjisténi jinych druha péaro-
van{ bazi, Hoogsteenovo parovani a reverzni Hoogsteenovo parovani, které podporuji za jis-
tych podminek pfipojeni tfetiho vldkna. Toto parovani bazi nejlépe znazoriiuje obrazek 2.6.
Jak je z obrazku patrné, existuje 6 zédkladnich zptusobu napojeni tfeti baze k existujicimu
duplexu. Watson-Crickovo parovani neni oznac¢ovano a Hoogstenovo nebo reverzni Hoogstee-
novo parovani je oznacovano hvézdickou. Diky napojeni t¥etiho nukleotidu vznikaji triplety
takové jako TA*T, kde TA predstavuje dvé organické baze duplexu a *T predstavuje thymin
napojeny na adenin pomoci Hoogsteenova parovani. Stabilita vzniklych forem je zévisla na
konkrétnim tripletu. Ne&které triplety, jako CG*C™T, vyzaduji specifické vlastnosti prostredi.
Stabilita spojeni jednotlivych nukleotidii mé vliv na stabilitu celé triplexni formy DNA. Od
parovani se také odviji smér napojeni tfetiho vlakna (miizeme také ale Fici, Ze se parovani
odviji od sméru). V paralelnim sméru se parovani nazyva Hoogsteenovo, v antiparalelnim

lobrazek piejat z Trufts Mirkin Laboratory - Understanding DNA Structure and Function, [online
30.12.2011]



sméru se nazyva reverzni Hoogsteenovo. Dle informaci v [I4] muZzeme dle sméru vlakna
rozdélit jednotlivé triplety nukleotidi:

e paralelni - T*AT, T*GC, C*GC, G*GC, G*TA, T*CG
e antiparalelni - A*AT, A*GC, T*AT, T*CG, C*AT, G*GC

Vyhledavani

Zptsob hledani sekvenci zodpovédnych za formaci triplexnich forem je slozity, jelikoz, jak
vynika z oddilu 2.1, je formace téchto struktur z velké ¢asti zévisla na prostiedi. Biologické
databaze poskytuji Siroké spektrum informaci o sekvencich, ale nejsou schopny simulovat
podminky prostiedi. Systém takového hledani by navic byl nesmirné narocny a nejedno-
znacny. Algoritmy hledajici triplexy proto spoléhaji na informace o primarni struktuie DNA.
Zkouména je délka celé formujici sekvence, optiméalni délka ohybu a také stabilita vzniku.
Nékteré algoritmy spoléhaji v prvnich krocich pouze na vysoky pocet purini v sekvenci,
ktery je pfiznakem pro vznik triplexi. Tento pfistup se vSak ukézal byt pfili§ naivnim a ne-
efektivnim. Pokrocilé algoritmy také pocitaji s nepfesnostmi parovani ¢ moznosti inserce
mezery, jelikoZ bylo potvrzeno, Ze i netiplné sekvence jsou schopny formovat triplexni struk-
tury. PTi testovani v laboratornich podminkéich bylo také zjisténo, Ze nedplné struktury
mohou zastavat funkce jejich tplnych forem, na jejich funkci tedy nemé p¥ipadna chyba vy-
znamny vliv. Z toho vyplyva, Ze je nutné zaméfit hledani také na struktury, jejichz sekvence
muZe obsahovat chybu, ktera i tak umozni formaci alternativni struktury.

Duavod analyzy triplext

Jakmile byly objeveny triplexni formy DNA, zacal byt zkoumén jejich vliv na organismus.
V prvni fadé bylo nutné zjistit podminky, ve kterych jsou schopny tyto formy vystupovat.
Napomocnym v tomto piipadé bylo zkoumani Hoogsteenovych vazeb, které jsou ovlivnény
specifickym prostfedim. Tim byla funkénost nékterych triplext vyfazena. Pro sestaveni na-
sledujici kapitoly byly pouZity informace z [10, 5, 11, 2].

Intermolekularni triplexy byly diky z&djmu védct prozkoumény a vysledky jejich zkou-
mani prokéazaly Gfinnost v oblasti genové terapie (modifikace gent existujicich organismi).
V ramci této védy se vyvijeji léky ¢ malé molekuly, které jsou schopné ovlivnit nezéddouci
efekty zpisobené vrozenymi chybami v DNA. Syntetickh DNA v podobé oligonukleotidu
se pripoji k zivé DNA ve specifickém misté, ¢imz je schopna cilené ovlivnit genovou expresi.
Zkouméani intermolekulérnich triplexti by se proto mohlo stat dalezitou soucasti této védy
budoucnosti.

Zkouméni intramolekularnich forem triplexa se stalo dilezitym z duvodu jejich moz-
ného vyskytu za béznych podminek v organismech. Ukazatelem funk¢énosti se v prvni fadé
stala pozice nalezenych sekvenci. Rada z nalezenych se nachazela v dilezitych mistech v ge-
nech organismu. Jednim z takovych mist jsou promotorové oblasti s vysokym vyskytem
homopurinovych-homopyrimidinovych sekvenci. Potencionélni formace triplext v téchto ob-
lastech zpusobuji citelné nasledky pii expresi genti. Intramolekularni forma je svym vznikem
také schopna zabranit vzniku replika¢ni vidlicky & zptisobit jeji zénik. Tento jev méa za na-
sledek ovlivnéni replikace DNA, které je zakladem tvorby novych bunék. U stejného procesu
muze diky triplexim dochazet také k inhibici vlakna, ktera zastavi vlastni proces replikace.

Zobrazek piejat z Wikimedia Commons - Hoogsteen, [online 30.12.2011]
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Intramolekularni DNA miZe byt také vyuzita jako kostra pro opravu proteinu, kdy je vyu-
zita jeji funkce ovlivnéni genové exprese.

Triplexy mohou byt také zodpovédné za vznik mutaci. Za specifickych podminek do-
chazi v DNA k rekombinaci, nap¥. pfi nasvétlovani UV zafenim. Cilenym nebo ndhodnym
zpisobem se mohou p¥i rekombinaci vyuzit oligonukleotidy figurujici p¥i vzniku triplexi.
Vysledky integrace téchto sekvenci do dilezitych tisekit DNA mohou byt rtiznorodé. V pii-
padé cilené rekombinace, kterd byla zkouména, se jednalo o 1é¢bu. V opa¢ném piipadé, tedy
nahodném, se miiZe jednat o nevratné poskozeni struktury DNA a tim i vznik onemocnéni
jedince.

Nékteré sekvence jsou odpovédné za tvorbu karcinogent. Jejich vhodnou modifikaci
je mozné zabranit vzniku téchto nezadoucich bunék. Problémem je presnd modifikace da-
nych genovych oblasti. Studium triplexnich forem pomaha pii objevovéani dulezitych infor-
maci v této oblasti, jelikoZ umozinuje napojeni oligonukleotidi na specifickd mista v genech,
¢imZ muze zpusobit terminaci exprese daného genu. Dal$im krokem v tomto vyvoji je zkou-
méan{ zplisobu transportu specifickych TFO na piesné uréena mista v genech. Zjednodusené
schéma, aplikace TFO je znézornéno na obréizku 2.7.

> >

~

>

\

Duplex TFO Triplex

o

Obrazek 2.7: Aplikace TFO - vznik intermolekularniho triplexu, zdroj: [11]

Existuje dalsi spousta potencidlnich aplikaci triplext v riznych oblastech. Jak vynika
ze C¢lankld zminénych v pocatecni ¢asti tohoto oddilu je rozdil ve funkcich intramolekulér-
nich a intermolekularnich forem. V prvnim ze zminénych pf¥ipadi je motivaci vyhledévani
sekvenci zodpovédnych za formace téchto triplexti v genech organismu tak, aby bylo mozné
predchazet jejich vznikim, a tim i nepiijemnym nésledkiam, které z nich vynikaji. V pii-
padé intermolekularnich triplexii je dilezité jejich zkoumani pro potencialni dpravy DNA,
které mohou prispét k 1é¢bé& dnes nelécitelnych nemoci. Vice na téma aplikaci triplext je
mozné nalézt v citovanych ¢lancich. Jak je zfejmé z informaci v tomto oddile, je vyhleda-
vani triplext dulezitou tulohou bioinformatiky. Kazdé zrychleni vyhledavani muze prispét
v budoucnu k velkym pokroktim v oblasti biologie a mediciny.

2.2 Existujici reSeni pro hledani triplexii

Tato kapitola popisuje jednotlivé dostupné algoritmy pro vyhledavéani a analyzu triplexi. Ke
kazdému algoritmu je uveden stru¢ny popis funkénosti a uplatnéni. Posledni oddil je véno-
van algoritmu navrzenému v [14], ktery je zde prozkouméan podrobnéji. Tento algoritmus byl
zvolen pro paralelizaci, proto je mu v praci vénovéana pozornost a je zde vysvétlen princip
vypoctu do detaili potfebnych k popisu zpisobu paralelizace, ktera je navrZzena v kapi-
tole Navrh paralelizace a implementace na platformé CUDA. Zajisté existuje vice algoritmu
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zkoumajicich danou oblast bioinformatiky. V této kapitole jsou uvedeny ty, které byly pod-
loZzeny odbornymi ¢lanky z databazi dostupnych pro Fakultu informac¢nich technologii VUT
v Brné? a vechny dalsi, které bylo mozné nalézt ve volné dostupnych databazich odbornych
¢lanka.

Kategorie algoritmi

VSechny niZe popsané algoritmy je mozné rozdélit dle specifickych vlastnosti do nésledujicich
kategorii:

e dle typu vyhledavanych triplexi:

— intravldknové
— intramolekularni

— intermolekularni
e dle pouzité techniky hledéani

— heuristické

— presné
e dle poctu uvazovanych vlastnosti

— striktni

— uvazujici chyby

Tato rozdéleni jsou na sebe nezavisla, proto kazdy algoritmus spada do jedné kategorie
kazdého typu rozdéleni.

Dvoutirovihové vyhledavani triplexia

Algoritmus navrzeny v bakalaiské praci [ 3] slouzi k vyhledavani intramolekulérni formy tri-
plexti vniklych zahnutim jednoho vlakna smérem zpét do dvousroubovice. K analyze vstupni
sekvence pouziva dvoutiroviiové prozkoumavani oblasti. V prvni tirovni kontroly je fetézec
prohledavéan tak, aby sekvence nukleotidi byla vhodné pro vznik triplexd a soucasné je
kontrolovana uzivatelem zadana chyba (poc¢et chybnych nukleotidi v na¢tené sekvenci). Po-
kud fetézec splni obé ze zadanych podminek, je nad nim spusténa plnohodnotné kontrola
zkoumajici vSechny zévislosti nutné pro vznik triplexa. Pfi poruseni kteréhokoliv z pravi-
del je dana sekvence vylou¢ena. Pokud jsou vSechny podminky splnény, vyhleda se nejdelsi
mozné podsekvence nukleotidii, na které je mozny vznik t¥ivlaknové intramolekularni DNA.
Délku vysledné sekvence je mozné parametricky omezit pfi spusténi prohledavani. Pro urych-
leni hledani v dlouhych fetézcich jsou zde pouzita predpoéitana pole hodnot pro komplemen-
taritu prvki, zménu orientace vlakna a pole s po¢tem chyb. Reprezentace organickych bézi
je vyvedena v binarni formé, coz umoziuje vyuziti binarnich operatori pro vytvoreni kom-
plementarnich Fetézca a zna¢né zrychleni pii vesSkerych vypoctech v porovnani s po¢ty nad
dekadickou ¢iselnou & abecedni reprezentaci bazi. Program nabiz{ multiplatformni vyuziti
diky jazyku Java a multiprocesorové zpracovani diky rozdéleni aloh kontroly a vyhledavani
mezi vice vldken. Algoritmus muZzeme tedy oznacit jako: intramolekuldrni, striktni, presny.

3zdroj: http://www.fit.vutbr.cz/lib/zdroje.php [online 30.12.2011]
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Nastroj pro webové vyhledavani oligonukleotidi formujicich triplexy

Algoritmus navrzeny v [7] tymem Anderson Cancer Center je nastrojem pro vyhledavani
oligonukleotidii, které mohou byt potencialné soucéasti triplexni formy DNA. Tyto, nékolik
jednotlivych aZ nékolik set nukleotidd, dlouhé sekvence jsou oznafovény zkratkou TFO?.
Tato specificka vldkna se sklddaji z polypurinovych sekvenci bohatych na vyskyt dG residui
s inzerci nékolika malo pyrimidint. I pFesto, Ze jsou znamy tyto vlastnosti, nebyla specifi-
kovéna presnd kritéria, kterd by byla schopna s jistotou najit oligonukleotidy vhodné pro
tvorbu triplexti. Proto feSeni vyvinuté tymem A. C. Center poskytuje moZnost nastaveni
v8ech ruznych parametri tak, aby vysledek co nejvice odpovidal pozadavkim uzivatele.

Algoritmus je poskytovan jako webovy néstroj, postaveny na skriptu v jazyce Perl,
pro hledéani sekvenci, odpovidajicich vstupnim parametrim zadanych uzivatelem. Mezi pa-
rametry, které je mozné zadat, mizeme nalézt: vybér genu, minimalni obsah guaninu v pro-
centech, maximalni pocet vloZzenych pyrimidint, rozsah délky vyhledédvané sekvence a délku
domnélého promotoru vyhledavané sekvence. Vyhledavani probiha v databazi NCBI®. Vy-
sledek je vracen jako tabulka nalezenych oligonukleotidii s popisem parametrii zadavanych
na vstupu algoritmu. KaZzdy nalezeny vysledek je spojen s odpovidajicimi identifikitory
do jinych databazi (Entrez Gene, GenBank,...), takZe je mozné rychle ziskat vSechny po-
tfebné informace o nalezené TFO sekvenci. Zafazeni algoritmu: intermolekularni, striktni,
heristicky.

TTS Mapping

TTS Mapping, popsany v [12], je databazi, zaloZenou na webovych sluzbéch, ktera slouzi
k vyhledévani regionit v DNA odpovidajicich za formace triplexnich struktur (TTSs®) a je-
jich naslednou dikladnou anotaci. Cilem autort bylo vytvorit komplexni nastroj pro analyzu
sekvenci v lidském genomu, které mohou za urcitych podminek transformovat do stabilni
t¥isroubovicové formy DNA. Hlavni vyhodou tohoto feSeni je zptisob anotace vysledki,
ktery vyuziva jinych databéazi (UCSC genome browser, Quadruplex a dalich) k zobrazeni
v8ech relevantnich informaci o nalezeném tseku nukleotidid. Diky napojeni na tyto data-
béaze se ve vysledcich nachézeji informace o moznych formacich G4 motivi, CpG ostruvki,
miRNA prekursori... na zkoumaném tseku lidského genomu. Vysledkem je vizualizace dané
sekvence s patficnou anotaci, statické informace o daném tseku a hlavné také informace
o tom, se kterymi jinymi strukturami se mutze triplexni forma na daném tseku vyskytovat.

Stejné jako u algoritmii uvedenych v predchozich kapitolach je vstup do programu para-
metrizovan podstatnymi vlastnostmi budoucich vysledku a tak je uzivateli umoZnéno nale-
zeni presnych vysledki dle jeho potfeby. Vychozi nastaveni parametrii je odvozeno od pred-
chozich experimentti autori, je tedy optiméalni pro obecné vyhledavani. Autortim se béhem
testovani tohoto algoritmu na referen¢énim lidském genomu (hs18) podarilo nalézt nékolik di-
lezitych TTSs. Jejich vyzkum se zaméril na nalezeni delSich unikidtnich sekvenci. Vysledkem
bylo nalezeni napiiklad TTS v promotorovych oblastech a oblastech odpovédnych za pii-
padny vznik rakovinovych onemocnéni. Autofi tedy vybizeji k dalsimu zkouméni téchto
tseki DNA, které mohou svou jinou formaci ovliviiovat mnohé zakladni Zivotné dilezité
funkce. Algoritmus miizeme zaradit jako: intramolekularni, pfesny, heuristicky.

4z anglického nazvu Triplex Forming Oligonukleotides, zdroj [7]
®National Center for Biotechnology Information, web: http://www.ncbi.nlm.nih.gov/
Sz angli¢tiny: triplex target DNA sites
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TTS v lidském genomu

Stejné jako T'TS Mapping, je algoritmus zminény v ¢lanku [3], zaméFen na hledéani asekii po-
tencialné zodpovédnych za formace triplext v lidském genomu. Zptusob, jakym byly triplexy
vyhledavany, zde bohuzel neni zminén. Dulezité je, Ze pfi vyhledavani nebyly uvazovany
inzerce a delece. Smérem, kterym se vSak tato price ubirala, byl statisticky model vyskyta
triplexii zalozeny na zkouméni ndhodnych nukleotidovych sekvenci.

Po prozkoumani lidského genomu na vyskyt triplexti autofi zjistili, Ze se v realnych
sekvencich vyskytuji regiony (TTS) formujici triplexy s vétsi délkou, nez tomu bylo v na-
hodnych sekvencich. V ndhodnych sekvencich byl zjistén bézny vyskyt TTS sekvenci o délce
okolo 20 nukleotidti. V sekvencich lidského genomu byly nalezeny tseky o délce 30 nukle-
otida formujici témeér idealni triplexy. Ojedinéle se zde vyskytovaly i sekvence dlouhé 40 a
vice nukleotidt formujici triplexy, které byly autory prace oznaceny jako extrémné dlouhé.
7 minimélnich informaci, které byly o zptsobu vyhledédvani zminény, miZeme algoritmus
kategorizovat jako: intramolekularni, striktni.

Algoritmus dle Mayo Foundation

Vyzkumnéa skupina pod vedenim P. R. Hoyne vytvofila algoritmus pro hledani rtznych
moznych druhi intramolekularnich triplexnich forem DNA. V praci [9] jsou tseky formujici
tyto alternativni formy oznacovany jako PIT”. Vysledny algoritmus byl vyuzit pro zkoumani
t¥{ bakterialnich genomi: E. coli, Synchocysis sp., H. influenzae.

Vlastni prohledavéani je realizovano modifikovanou verzi Palingolu, coZ je program pro
rozpoznavani vzori®. Dvoutiroviiovy priichod v prvni fadé vyuziva Heliz Search k nale-
zeni dvou typu sekvenci dle uréenych kriterii. Prvni z hledanych sekvenci musi byt mozné
spojit pomoci Watson-Crickovych parovacich pravidel. Druhé sekvence, tvorici tfeti vlakno
triplexu, musi mit rozlozeni takové, aby se byla schopna pfipojit k pfedchozim vlaknim
pomoci Hoogsteenova nebo reverzniho Hoogsteenova parovani bazi. V prvnim kroku jsou
kontrolovany potfebné vlastnosti parovani, spodni prahy délek sekvenci a specifické vlast-
nosti odpovidajici zafazeni do tiidy”. V druhém kroku algoritmu se kontroluji specifické
vlastnosti triplexnich forem jako: minimalni délka jednotlivych ¢asti vlakna, kontrola puri-
novych a pyrimidinovych domén, kontrola délky alfa a beta smycky...

Rozdéleni algoritmu do téchto dvou ¢ésti se vyrazné projevilo na rychlosti hledéani, kdy
v prvnim kroku je eliminovana vétSina neodpovidajicich sekvenci. Diky zkoumani vySe jme-
novanych tif organismi byly v ¢lanku vyvozeny zajimavé zavéry, které vsak presahuji rozsah
této prace, proto zde nejsou uvedeny (vysledky je mozné nalézt v jiz odkazovaném ¢lanku
[9]). ZaFazeni algoritmu: intramolekularni + intravlaknovy, presny, striktni.

Algoritmus inspirovany vyhledavanim palindromi

Algoritmus ze ¢lanku [14] vyuZiva podobnosti triplext k palindromtim. Pfi hledani intra-
molekulérnich & intravldknovych triplext musi byt vzdy tfeti vlakno parovano pomoci Ho-
ogsteenova Ci reverzniho Hoogsteenova pérovani, pficemz se jedna o jeden Fetézec nukleo-
tida parovany spojeny sam se sebou. Specifika vyhledavani jsou tedy velice podobna tém
u palindromi. Zménén je zpusob kontroly komplementarity bézi, ktery odpovida tripletim

7
8

z angli¢tiny: Potential Intrastrand Triplex
vice informaci na toto téma se nachazi v kapitole Materials and Methods v ¢lanku [9]

9vice informaci o rozdéleni nalezenych PIT do tfid se nachazi v kapitole Definition of triplex classes
v ¢lanku [9]
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uvedenym v tabulce 2.1. Diky vyuZziti principti dynamického programovani je umoznéno
hledat i triplexy obsahujici inzerce a delece. Zpracovani pomoci maticového pristupu, moz-
nost inzerci/deleci a dostupnost informaci o zptisobu zpracovéani pfispély k vybéru tohoto
algoritmu k paralelizaci, ktera je v této praci déle popséna. Dle zminénych vlastnosti
muZeme algoritmus zafadit do nasledujicich kategorii: intramolekularni, pfesny, uvazujici
chyby. Nasleduje blizsi pohled na fungovéni algoritmu.

Vstupni data

Na vstupu se nachézi sekvence nukleotidi zapsané dle konvence pomoci jednoznakovych
zkratek organickych bazi od 5’ konce k 3’ konci. Sekvence je zasazena do dvourozmérné
matice dynamického programovéani (DP) tak, Ze jedna strana reprezentuje vstupni sekvenci
a na opacné strané se nachéazi také tato sekvence, ale v opacné formé, tedy zapsana od
posledniho znaku k prvnimu. Pfi tomto zapisu antidiagonéla matice DP prestavuje vSechna
mista zacatki mozného tietiho fetézce triplexu se sudou délkou spojovaci smycky. Sousedici
antidiagonala reprezentuje mista za¢atki mozného tfetiho fetézce triplexu s lichou délkou
spojovaci smy¢ky. Diagonaly za¢inajici na jedné z téchto antidiagonal a reprezentuji samotné
triplexy. Vysledkem pouziti DP je moznost hledat triplexy s inzerci ¢i deleci. Vlastnost
uvazovani nesouvislych tiseki odliSuje tento algoritmus od vSech ostatnich. Zac¢lenéni téchto
dvou chyb do procesu hledéni triplextd vynikéi z ruznych studii, ve kterych bylo potvrzeno,
Ze i nepiesné sekvence jsou schopny formovat triplex a poskytovat funkce své plnohodnotné
triplexni formy. Tato vlastnost mé tedy zna¢ny vliv na kvalitu vysledki vyhledavéani a zna¢né
odliguje tento algoritmus od ostatnich.

Zpusob vypodtu

Jak bylo zminéno, vstupni sekvence je zasazena do matice DP. Stejné jako u ostatnich
algoritmi vychéazejicich z DP jsou zde zachovény zéavislosti hodnot. Kazda bunka matice
je tedy ovlivnéna hodnotou diagonélni, horni a levé sousedni buniky (viz obr. 2.9 A), ale
také hodnotou shody/neshody odpovidajicich hodnot vstupni sekvence. Jsou-li znaky na
soufadnicich [i,j| buiiky, kterd je zpracovavana, schopny vytvorit triplet, je dana buiika
matice hodnocena kladné v zavislosti na typu daného tripletu dle tabulky 2.1, v opa¢ném
pripadé dané dvojice penalizovana.

Vysledna hodnota nové buiikky matice DP je maximalni hodnotou ze t¥{ moZnych situaci:
pokracovani triplexu, inzerce, delece. Témto situacim odpovidaji t¥i sméry prichodu matici:
diagonéalni, horizontalni a vertikilni. Do hodnoty skoére triplexu se promité také prisluSnost
tripletu, na dané pozici, k izomorfni skupiné urcené v tabulce 2.1. Zména isomorfni skupiny
snizuje hodnoceni daného tripletu, jelikoZz tyto zmény pfispivaji k nestabilité triplexu.

Hodnotu skére pocitané bunky ovliviiuje také nastaveni hodnot v tabulce skoére pro
jednotlivé triplety. Pfeddefinované byly semi-empiricky odvozeny od stability jednotlivych
triplexit zkoumanych v organismech tak, aby triplexy nevyzadujici specialni podminky pro-
stfedi pro svij vznik, byly hodnoceny vyssim skére. Pro zohlednéni v8ech moZnych slozeni
triplexii, zobrazenych na 2.8, je nutné algoritmus aplikovat na vstupni sekvenci 8 krat, vzdy
se specifickou skérovaci matici, odpovidajici danému typu sloZeni.

Hlavni antidiagonala a antidiagonala sousedici smérem k levemu hornimu rohu matice,
jsou pred zaCatkem vypoctu naplnény nulovym skoére. Vlastni vypocet zac¢ind na druhé
antidiagonale, sousedici s hlavni antidiagonalou (smérem k pravému spodnimu rohu). Je
vypocteno nové skore pro kazdou bunku zpracovavané antidiagonaly, dle zavislosti zminé-
nych vySe. Vypocet postupné pokracuje pro kazdou dalsi antidiagonélu smérem k pravému
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Tabulka 2.1: skorovaci tabulka

typ triplexu | triplet | skére lss(l):;l;irrf;n

paralelni T*AT 2 a
T*GC 1 a
C*GC 2 a
G*GC 1 b
G*TA 2 b
T*CG 1 b

antiparalelni | A*AT 2 c
A*GC 1 d
T*AT 2 ¢
T*CG 1 e
C*AT 1 d
G*GC 2 e

spodnimu rohu, jak je vidét na obrézku 2.9 B. Jak vynika z obrazku, je mozné parametrem
nastavit hrani¢ni hodnotu poc¢tu diagonal, které se budou pocitat. Tato hodnota vyznacuje
délku potencionalniho triplexu.

Triplexy jsou detekovany jako tiseky dosahujici nejvyssiho skore pifi zpétném prichodu
matici. K nalezeni optimalnich vysledku HSS'0 je vyuzivana technika podobna technice
pouzivané v programu BLAST. Na zacatku je nastavena hranice urcujici, zda je dany tsek
zajimavym z pohledu vyhledavani. Kdyz hodnota zkoumaného tiseku dosédhne této hranice
je usek oznaden jako schopny pro formaci triplext. Usek je prodluzovan do té doby, nez
jeho hodnota neklesne pod zvolenou hranici. Tento zptisob pfistupu dovoluje najit s uréitou
presnost{ tseky s nejvétsi moznou délkou. Nalezeni triplexu s jednou inzerci je znazornéno
na obrazku 2.10.

Motivace k prevodu do paralelni podoby

Paralelizace algoritmt se stava v poslednich letech ¢im dél, tim dilezit&jsim aspektem navrhu
novych systémii. Trend zvySovani vykonu jednotlivych procesort se ustalil na jisté hranici,
ktera se i tak stale posouva vySe, pfi¢emz ale hlavnim cilem vyvoje je distribuce vypocta
na vice jednotek. Takovy postup v mnoha pfipadech zajistuje nejen narast vykonu, ale také
snizeni energetickych néklad.

7 pohledu névrhu algoritmia vSak tyto zmény znamenaji nékolik zésadnich problémi.
Casem provéfené postupy algoritmii optimalizovanych pro linearni béh ztraceji efektivitu.
Nékteré problémy dokonce neni mozné optimalizovat do paralelni podoby. Nékdy je slozitost
distribuovini vypocCtu tak naro¢né, ze prevysSuje sloZitost samotného algoritmu. Pokud je
mozné algoritmus optiméalné paralelizovat, jeho efektivita nékolikanasobné stoupne.

Prevod algoritmt do paralelni podoby je tikolem poslednich let, jelikoZ se systémy pro
paralelni vypocty staly bé&zné dostupnymi. BéZné dostupné technologie ¢itaji nékolik stovek
vypocetnich jader poskytujicich vykon na trovni TFLOP. Tento vykon jesté pred par lety

Ohigh score segments - segmenty s potencialem pro formaci triplexit
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5' ANTIPARALELNI Y 3
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Obrazek 2.8: Typy moZnych intramolekularnich triplexti, zdroj: [14]

poskytovaly pouze superpocitace. Rapidni narist dostupného vykonu je pfinosem v mnoha
oblastech. Jednou z nich je bioinformatika, ve které exponencidlnim tempem piibyvaji bio-
logicka data, ¢ehoz prikladem jsou biologické databéze jako EMBL, GenBank, DDBJ, PIR,
MIPS, UniProt, PDB a dal3i [18].

Paralelni pristup dokéZze zna¢né urychlit témér jakykoliv vypocet a tim nékolikanasobné
urychlit zkouménf sekvenci nukleotidi ¢ jinych biologickych dat. Retézce mohou &ftat az
stamiliony prvki. Prace s dlouhymi Fetézci vyzaduje zna¢ného vykonu a pamétovych pro-
stredk.

V naésledujici kapitole jsou zminény dostupné technologie pro paralelizaci. Veskeré al-
goritmy zkoumajici biologické sekvence jsou nesmirné naro¢né na vypocetni vykon. Diky
vyuZziti paralelnich systémiu je mozné zkoumani téchto sekvenci posunout na novou drovei.

2.3 Technologie paralelniho zpracovani

V poslednich letech se staly vice-jadrové procesory dostupnymi pro Sirokou verejnost. Také
v segmentu grafickych karet postupné vznikl novy segment technologie pro masivné para-
lelni vypocty. Tato technologie je vysledkem evoluce puvodnich akceleratoru grafiky, které
potiebovaly stale obecnéjsi vypocty pro fyzikdlni modely v zobrazovanych efektech. Tato
kapitola poskytuje prehled béZzné dostupnych technologii pro paralelizaci a shrnuje jejich
vlastnosti dulezité z pohledu navrhu algoritmu.

Vice-jadrové procesory - SIMD

Od svého vzniku byly procesory v pocita¢ich typu SISD (Single Instruction Stream, Single
Data Stream). Nasledujici odstavec ¢erpa informace z ¢lanku [26]. Optimalizace zpracovani
instrukei v logickém sledu vedla k néaslednému zvySovani taktu procesori a zefektivnéni
této ¢innosti. Diky rychlému vyvoji se do popredi vypocetnich tkonu dostala multimédia
a s nimi spojené vypoécty. Ulohy nad multimediadlnimi daty jsou v mnoha piipadech speci-
fikovany stejnou alohou nad mnozstvim dat stejného druhu (napf. ziskdni negativu snimku
= inverze jednotlivych pixelii). Diky této skutecnosti se do procesorti integrovala podpora
technologie SIMD (Single Instruction stream, Multiple Data streams) pocinaje technologii
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I bunky, ve kterych jiz probéhl vypocet
[ buriky, ve kterych probihd vypodet

—— hranice délky interni Casti triplexu (nastavena uzivatelem)

Obrézek 2.9: (A) Zavislost bunék na ostatnich, (B) Zpusob prichodu matici

MMX a konce dnes dostupnou mnohonasobné vykonnéjsi verzi AVX. Zakladni jednotkou
této technologie, na rozdil od skalédru pro SISD, je vektor, proto se zpracovani dat pomoci
instrukci SIMD oznacuje za vektorové. Rozdil mezi SISD a SIMD technologiemi nejlépe
vysvétluje obrazek 2.11. Zpracovani dat pocita se vstupem hodnot v plovouci fadové ¢arce,
kde pocet zpracovanych instrukei v jednom cyklu je zévisly na zvolené pfesnosti téchto dat.
Data se zabali do podoby vektoru a jsou zpracovana jako jednotka v daném taktu procesoru.
Uvazime-li tedy 128-bitovy registr technologie SIMD a presnost vstupnich hodnot 32-bit,
je procesor schopen v jednom taktu zpracovat 4 hodnoty, napf. se mize jednat o soucet
hodnot dvou SIMD registriu. JelikoZ se jedné o procesorové zpracovani, jsou zde dostupné
v8echny ostatni vyhody a optimalizace tohoto FeSeni. Procesory pro obecné vypocty ¢asem
ziskaly nékolik tirovni cache (nyni L1 - L3), sefazenych dle rychlosti, pro zrychleni ptistupt
k datim. Optimalni je také pristup k pamétem, jelikoZ se jedné o jednu z nejéastéji vyuzi-
vanych operaci pii jakychkoliv vypoctech. K dispozici je pro 64 bitovy systém teoreticky az
256 TB virtualniho pamétového prostoru.

Grafické procesory - SIMT

V piipadé paralelnich vypoctii na grafickych kartach se hovoii o zkratce GPGPU (General
Purpose Graphics Processing Unit). Jedna se o vyuZiti vypocetniho vykonu grafickych pro-
cesoru pro zpracovani bé&Zznych vypocetnich tloh s pomoci mnoha jader grafickych procesoru
v masivné paralelnim pojeti. Vyhodou toho pfistupu je nejen velky pocet dostupnych jader,
ale také vysoka propustnost paméti. Diky témto dvéma vlastnostem jsou dnesni nejvykon-
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Obrazek  2.10: Ukézka  vyhledani triplexi pomoci DP na sekvenci GG-
GCTCCTTCTTCTATCCTCTTT; (A) matice DP, (B) nalezeny triplex (dvojtecky
predstavuji Hoogsteenovo péarovani), zdroj: [14]

néjsi grafické karty schopny poskytnout vykon na trovni I TFLOP a jejich vlastnosti se ¢im
dal, tim vice optimalizuji pro obecné vypocty. Tato skutecnost je také divodem, pro¢ jsou
stale vice popularni servery zalozené na vypocetnim vykonu nékolika grafickych karet, napt.
servery spole¢nosti Microway dosahujici vykonu okolo 5TFLOP [6]. Jednou z prvnich bio-
logickych aplikaci vyuzivajicich GPGPU byla Folding@Home''. Vysledky tohoto vyzkumu
pomahaji pii lé¢bé mnoha kritickych chorob, zptsobenych nespravnym sloZenim proteint,
takovych jako rakovina, Alzheimerova choroba, Parkinsonova choroba atp. [24].

Datovy paralelizmus

Grafické karty poskytuji na rozdil od bé&Znych procesori datovy paralelizmus. Tento typ
paralelizace je velice vhodny pro bioinformatické vypocty, které mohou probihat nad DNA
Fetézci dlouhymi az nékolik miliard nukleotidi. Obecné je tento typ vypocta nazyvan SIMT

HEolding@Home je siti poitaci poditajicich skladani proteint podle jejich struktury
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B Instrukce [ pata

Obrazek 2.11: Porovnani SISD a SIMD zpracovéani dat

(Single Instruction Multiple Threads). Tento termin byl zaveden spole¢nosti Nvidia u zrodu
technologie CUDA, nyni je vSak obecnym terminem pro vypocty na grafickych kartach (ve
své podstaté se jedna o modifikovany pohled na technologii SIMD zminénou v minulém od-
dile 2.3). Nékdy jsou tyto vypoéty také oznacovany obecnéjsim terminem CMT (Coherent
multithreading). Nasledujici podkapitoly popisuji zptsob paralelnich vypoéti pomoci SIMT
a také hardwarovou implementaci této technologie CUDA. Mnozstvi detailt je v této kapi-
tole zminéno cilené. Divodem je zptisob navrhu pro GPGPU jednotky, ktery je velmi zavisly
na konkrétni architektufe, pro kterou je vyvijen. VSechny vlastnosti, tykajici se technolo-
gif SIMT a CUDA, popsané v této kapitole, jsou pozdéji zohlednény v kapitole Mapovani
algoritmu na architekturu CUDA.

Zpusob zpracovani dat

Béh programu SIMT je rozdélen do vlaken. Stejna tiloha je spusténa ve vice vldknech tak, Ze
napfi¢ nimi je zpracoviavana jedna instrukce, avsak s jinymi daty. Vlakna jsou zpracovavana
ve warpech, které se piepinaji s téméf nulovou latenci. Zkratkou warp se oznacuje vldkna,
ktera jsou zpracovavéina fyzicky v jednom okamziku. Pocet vldken ve warpu je zéavisly na
poctu vypocetnich jednotek pouzité architektury nebo piimo daného modelu grafické karty,
bézné je to 32 vldken. Dilezitou vlastnosti je pfepinani warpu dle potieby. Pokud instrukéni
tok v ramci warpu narazi na instrukei na¢itani z paméti (¢asové naro¢né operace, viz 2.3) je
tok pfepnut na dalsi z warp, ktery miuze pokracovat. Prvni z warpt je spustén zase tehdy,
az ma pripravena data. I kdyz je pocet vldken ve warpu nemodifikovatelny a prepinani warpt
je Fizeno automaticky, je dilezité uvazovat p¥i ndvrhu algoritmu tuto vlastnost architektury.
Technologie SIMT pouZiva streamovy programovaci model, spusténi kterého na grafické
karté je pojmenovino stream processing. Streamem jsou datové elementy, které se zpra-
covavaji podobnym zptsobem. Toto zpracovani probihé ve skupinéch vypocetnich operaci
nazyvanych kernel . Pfi srovnani se SIMD technologii procesori CPU, kde je zpracovavano
napfr. 16 hodnot soucasné, se v piripadé spusténi kernelu jedna o statisice az miliény zpra-
covavanych hodnot. Stream processing miZe byt uniformni, kdy je na karté spustén pouze
jeden kernel, ¢ neuniformni, kdy je vice spusténych kernelt, pracujicich s riznymi daty.
Dilezitou vlastnosti je také fakt, ze SIMT dokaZe pracovat pouze s paméti grafického
adaptéru. Pred kazdym zahajenim vypoctt musi byt data nakopirovana smérem do karty a
po skonéeni vypocta zase vyCtena zpét. Tato vlastnost je omezujici nejen z pohledu casové
naroc¢nosti kopirovani, ale také z divodu velikosti dostupné paméti, jelikoz se grafické karty
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objevuji na trhu s maximalné s 2GB dostupné paméti'?. Oproti zpracovani na procesorech
je ale vyhodou, Ze se tato pamét pouziva vyhradné pro vypoéty.

Pravidla efektivniho zpracovani

Efektivni fungovani algoritmti na SIMT technologiich vyzaduje dodrzovani nékolika zaklad-
nich pravidel. I kdyz nové architektury dodévané dnes vyrobci potla¢uji dopady nékterych
omezeni, je stale nutné dodrzovat jisté pravidla.

Cteni z paméti

Diilezitym faktorem efektivity je pomér éteni z globalni paméti'® k vypocetnim operacim.
V idealnim pripadé by mél pomér dosahovat hodnoty 50 operaci na jedno ¢teni. Sila vypoctu
grafickych karet neni ve vykonu jednotlivych jader, ale v jejich mnohonasobném zpracovani.

Datova lokalita

Cteni dat z paméti probiha u SIMT po blocich. Je tedy velmi dilezité dodrzovat idealns
sdruzené ¢teni, kdy jednotlivd vldkna ¢tou hodnoty uloZené v paméti vedle sebe. Pokud
za sebou nésledujici vlakna ¢tou hodnoty uloZené vedle sebe v paméti, ¢teni je sdruzeno a
efektivita vypocétu balancuje na maximu. Posta¢i posunuti ¢teni z paméti o jeden prvek a
propustnost ¢teni klesne o vice nez polovinu.

Vétveni kodu

Jak jiz bylo zminéno vyse, sila vypoctu GPGPU jednotek je v provadéni stejné instrukce
na v8ech vlaknech soucasné. V tomto ohledu jsou problematické pasaze obsahujici vétveni
programu, kde v paralelni podobé je kazdé zanofeni vétve provadéno sekven¢né. Znamené
to, Zze pokud je v programu piitomna podminka typu if-else, ktera je splnéna pouze v né-
kterych vlaknech, provadéni vypodtu probéhne nejprve pro vlakna, ktera splnila podminku
a aZ poté pro ostatni. Proto je nutné z programi pro tuto platformu v co nejvétsi mite
eliminovat vétveni kodu.

Dalsi ¢ast tohoto oddilu je vénovana primarné technologii CUDA, na které je posta-
veno praktické feSeni paralelizace vybraného algoritmu této prace. Na zacatku jsou zminény
technologie OpenCL z divodu vysvétleni moznych rozsifeni v kapitole zavéru.

OpenCL

OpenCL (Open Computing Language) je otevienym frameworkem pro zapis programi bé-
zicich na riznych vice-procesorovych platformach, predstavuje tedy heterogenni zptsob pii-
stupu k paralelnim vypoc¢tim. Cely projekt je fizen neziskovym konsorciem Khronos Group
a je implementovan a podporovan vSemi hlavnimi hraci na trhu procesori a grafickych karet.
V ramci frameworku byl vyvinut univerzéalni jazyk, zalozeny na C99, slouzici k zapisu ker-
nelt, tedy jader vypoctia. Hlavnim cilem OpenCL je zarucit prenositelnost programi mezi
platformami a to na trovni hardwaru i softwaru. Programy psané pro tuto platformu lze
tedy bez problému spoustét na riznych typech procesoru a to jak CPU, GPU, tak i napt.
FPGA.

124GB pro dvoujadrové modely
13 viz odstavec Rozdéleni paméti v nasledujici kapitole Nvidia CUDA
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JelikoZ je OpenCL pouze frameworkem, museji byt pii jeho zaclenéni do programi po-
uzity specidlni knihovny tzv. wrappery. Aktualné jsou podporovany vSechny z nejcastéji
pouzivanych jazyku, jako napt. C, C++, Java,... vyjimkou neni ani JavaScript, pro ktery je
tento standart zapouzdien pod nazvem WebCL. Pieklad kernelét muZe probihat online'* i
offline zptlisobem, coz umoziuje vétsi flexibilitu vyuziti.

Program postaveny na této technologii je rozdélen do dvou zakladnich ¢asti: vypocetni
a ovladaci. Vypocetni ¢asti jsou kernely spousténé piimo na multiprocesorovych systémech.
Jsou to Gasti, které v ptivodni, neparalelni verzi algoritmu piedstavovaly hlavni'® smy¢cky.
OpenCL poskytuje nejlepsi vychodisko pii programovani paralelnich algoritmi, jelikoz se
jedna o univerzilni nastroj. Tento fakt je ale také soucasné nevyhodou z divodu vysoké
slozitosti inicializace ruznorodych zafizeni. V kazdém programu psaném pro OpenCL se
tedy nachazi mnoho inicializacniho kédu, ktery zvoli HW, na kterém bude realizovan vlastni
vypocet.

OpenCL - Open Computing Language

CPU GPU

vice jader pinasi e
narust vykonu data-paralelni

vypocty
- zvySovani
OpenCL, numerické presnosti
heterogenni
vypocty
multi-procesorové grafické APl a

progvramova'ni - specifické jazyky
napf. OpenMP jako CUDA

Obréazek 2.12: Schéma OpenCL, kresleno podle informaci z Khronos Group

Nvidia CUDA

Zakladni informace

CUDA (Compute Unified Device Architecture) je feSenim technologie SIMT spole¢nosti
Nvidia'®. Jedna se o hardwarové feSeni doplnéné podporou OpenCL rozhrani a také vlast-
nim CUDA API. Pro vypocetni tlohy jsou nabizeny dvé hardwarové architektury. Nvidia
Tesla!'”, ktera je tizce specializovana pro vyuziti v paralelnich vypoétech, je nasazovana na
serverové tirovni'®. V ¢lanku [6] je vidét trend stavby servert slozenych z takovych archi-
tektur. Proto se Nvidia vydala stejnou cestou a dnes nabizi Tesla GPU SimCluster, ktery
je serverem, ur¢enym pro vysoce naro¢né datové paralelni vypocty. Vykon téchto stanic

Monline preklad se provadi za b&hu programu, zdrojovy kod kernelu je uloZen v fet&zci ve zvoleném
programovacim jazyce

Bsmycky zabirajici nejvice ¢asu za béhu programu

18 konkurenéni spole¢nost AMD nabizi podobny produkt AMD App (zdroj: [1])

17y zakladu Tesla vychéazi také z architektury Fermi

8Nvidia Tesla jsou karty urcené specialné pro obecné vypoéty, jejich architektura ale vychazi z navrhu
pivodnich grafickych karet
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dosahuje 42TFlopt a jejich cena dosahuje miliont korun. Pfi testovani sklddani proteind
(protein folding) bylo prokazano vice nez desetinasobné zrychleni v porovnani s vypocty na
CPU .

Architektura Fermi Z pohledu této prace se jevi zajimavéjsim druhé z hardwarovych
FeSeni - Fermi, tedy architektura grafickych karet bézné dostupnych na trhu pocitac¢i. Jedné
se jiz o pokrocilou sérii grafickych karet podporujicich obecné vypocty. Na Fermi jsou po-
staveny viechny vyrobky série Nvidia GTX 5xx?? grafickych karet této spole¢nosti. V dobé
dokoncovani této prace vsak byla nasazena nova platforma Kepler, kterd méla posunout
vypocetni hranice dale, pfi zachovani stejnych principa. Jelikoz se ale Nvidia u architek-
tury Kepler zamérila na grafické vlastnosti karet a upustila od vypocetnich specifik, karty
Fermi v oblasti GPGPU pfeddi novéjsi Kepler ve vSech ohledech. Navrhy pro Fermi by mély
fungovat i na novéjsich architekturach pfi miniméalnich tdpravach parametri, proto navrh
pro tuto architekturu je smysluplny. Vykon této platformy nedosahuje hodnot na trovni
specializovanych Tesla zafizeni, ale je dostupny pro bézné uzivatele. V pripadé portovani je
vyhodou, Ze algoritmy implementované pro Fermi je mozné spoustét také na kartéch Tesla,
¢imz je mozné dosdhnout mnohonésobného nartustu vykonu (vznika tak moZnost nasazeni
v serverové sféfe). Pravé dostupnost a rozsifenost této architektury byla divodem pro jeji
vybér pfi implementaci vysledného feSeni této prace.

Popis architektury
Detailni znalost architektury implementa¢niho prostiedi je v pfipadé navrhu pro grafické
v kapitole 2.3, nastupce Fermi - Kepler, je méné pfizpisoben obecnym vypocétiim, proto by
uz v tomto pripadé probihal navrh ve stejném prostiedi mirné odlisnym zptisobem.
Blokovy diagram architektury Fermi je znézornén na obréazku 2.13. Hlavnim prvkem ar-
chitektury je GigaThread Engine, ktery planuje spousténi jednotlivych vldken na procesoru.
Cela stavba karet této architektury je rozdélena do ¢tyf drovni.

e Graphic processing cluster (GPC)
e Streaming Multiprocessor (SM)
e blok jader?!

e CUDA jadro

Zatim co prvni arovein (GPC) je z pohledu GPGPU nepodstatna, dalsi tii hraji velkou
roli. Blizsi pohled na stavbu SM se nachazi na obr. 2.15 A. Vyznamnym prvkem streaming
multiprocesori jsou dvé pldnovaci jednotky, diky kterym je dosaZeno lepSiho vykonu pii
prichodu mnoha podminénych vyrazi (viz 2.3). V piipadé kdyby pro jeden SP byla do-
stupné pouze jedna jednotka planovani, by program pii podminéném vyrazu vyuzil pouze
prvni fadu CUDA jader a zbylé by ztistaly neaktivni.

Streaming multiprocesor predstavuje v ramci architektury jednu vypocetni jednotku,
v ramci které je omezen pocet vldken, které je mozné soubé&zné spustit. Pro architekturu
Fermi je limitni hodnotou 1024 vlaken na SM. Tato hodnota predstavuje z pohledu vétsiny

19
2

vice informaci je moZné nalézt na: Nvidia: SimCluster
Ovéetnd pridruzené série profesionalnich karet Quadro a karet pro notebooky
2'blokem je myslen pocet jader, které sdili jednu jednotku SFU (Super Function Unit)
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Obrazek 2.13: Blokovy diagram technologie CUDA na architektuie Nvidia Fermi, zdroj:
Benchmark Reviews

navrhovanych algoritmi pouze teoretickou hranici, protoZe pocet vlaken je také omezen
poc¢tem dostupnych registri a vyuzitim sdilené paméti (viz obr. 2.15 A).

Dilezitym aspektem je, ze synchronizace vlaken je mozné pouze na trovni SM, ne glo-
balné v ramci celé karty (vice na toto téma v odstavci 2.3). Tato vlastnost je velice dulezita,
jelikoz v algoritmech, ve kterych jsou datové zavislosti sousedicich prvki, lze s jistotou &ist
vysledky pouze z 1024 hodnot??. Jak je patrné z obr. 2.13, na karté se nachazi nékolik SM
které pracuji nezavisle na sobé. Pocet dostupnych SM je ukazatelem vykonnosti daného
systému, v piipadé architektury Fermi je jeho maximalni hodnota 1623

V kazdém SM se nachéazi nékolik bloku CUDA jader. Rozdéleni do bloku je nutné uva-
zovat z diavodu sdilené SFU jednotky, které provadi matematické operace jako déleni, sinus
atd. Pokud nékteré z CUDA jader provadi nékterou z téchto funkci, zbyvajici jadra jsou
pozastavena.

CUDA jadro predstavuje nejmensi vypocetni jednotku, kteréd slouzi k paralelnimu pro-
vadén{ instrukci. V rdamci jednoho SM mizZe byt az 48 téchto jader, jejich pocet je zavisly
na konkrétnim modelu karty.

221024 zavislych hodnot je mysleno p¥i vyuziti maximalniho mozného poétu vlaken a faktu, ze kazdé
vldkno ¢te jednu hodnotu z globalni paméti
Zjedna se o podet SM piisludnych jednomu jadru
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Obréazek 2.14: (A) Hierarchie vlédken, blokii a miizek, zdroj: [21]; (B) Diagram streaming
multiprocesoru, zdroj: Benchmark Reviews

Rozdéleni paméti

Hierarchii paméti v ramci architektury znézorfiuje obr. 2.15 B. V ramci grafické karty je
dostupna dedikovana pamét (DRAM). Ta je z pohledu GPGPU oznacovana jako globalni.
Pristup do této paméti miize byt az 150 krat pomalejsi neZ do ostatnich paméti, proto je
vhodné co nejvice omezit ¢teni z této paméti. Tato vlastnost se tykd vSech niZze zminénych
paméti mapovanych v DRAM. Rozdéleni:

Samostatné paméti:
e Registry
— nejrychlejsi ze vSech paméti

— uchovavé pouze skalarni 32-bitové hodnoty
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— dostupny pouze omezeny pocet v ramci jednoho SM

— dostupné pouze v rdmci daného vlakna
e Sdilena pamét

— dostupné vSem vldknim v ramci jednoho bloku, tedy SM

— v pripadé nekonfliktniho pfistupu nebo piistupu na stejnou adresu stejné rychla
jako registry

— sdili prostor s L1 cache
— podporuje atomickou inkrementaci proménnych

— jedné se o cache v rezii ndvrhéfe algoritmu
Paméti mapované do DRAM:
e Lokalni pamét

— uklada vektory a struktury vlaken
— dostupné vzdy pouze pro konkrétni vlakno

— ukladéana dle potieby do L2 cache
e Pamét konstant

— dostupné vSem vldkntm napfi¢ kartou
— fixné uklddana do mezipaméti L2

— omezena na 64kB
e Globalni pamét

— pamét dostupné vSem vldknim napii¢ kartou
— umoziiuje ¢teni i zapis
— ukladéana dle potieby do L2 cache

— podporuje atomickou inkrementaci proménnych

Dilezité jsou také zminéné mezipaméti L1 a L2. L1 mezipamét je dostupné pro kazdy
jednotlivy streaming procesor. Jeji velikost je zavisla na tvirci projektu. Pamétovy prostor
cache L1 je sdilen se sdilenou paméti. Celkové je dostupnych 64kB pificemz je mozné zvolit
ze dvou rozdéleni: 48kB sdilené paméti / 16kB L1 cache nebo 16kB sdilené paméti / 48kB
cache. Volba je zavisla na konkrétnim algoritmu a jeho pamétovych potiebach. L2 cache
je globalni mezipaméti ve které je fixné udrZoviana konstantni pamét a jsou zde ukladany
nacitané hodnoty z globalni paméti, které jsou odtud dostupné vSem vldknim napii¢ celou
kartou.

Dalsim velice podstatnym faktem, ktery nenf na prvni pohled patrny, je pfitomnost bank
na vstupu do sdilené paméti kazdého bloku. Ty jsou zde pritomny, aby mohl byt docilen
vicendsobny piistup na danou pamét. Pocet bank je zavisly na karté, ale zpravidla je nasob-
kem 16-ti%*. Bitova &fika kazdé banky je 32-bitil. Data ve sdilené paméti se do bank piifazuji

%4pro grafické karty s vypocetni kompatibilitou 2.0 a vyssi je pocet bank sdilené paméti shodny s poétem
vlédken zpracovavanych ve warpu, pro Fermi tedy 32 [22]
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automaticky?”. Piistup k bankam je optimalni, pokud vlakna v ramci bloku v jednom ¢ase
pristupuji kazdé do jiné banky nebo vSechny do jedné banky (vyuZije se funkce broadcast).
Nastavaji-li sdruzené Cteni ze stejnych bank soucasné, je k bankam pristupovano sekvencénéa
to ma za nasledek snizeni propustnosti, a vykonnosti celého programu. Na p¥istupy k ban-
kam je tieba dbat s ohledem na warpy?®, které se fyzicky vyskytuji jako celky na streaming
multiprocesorech.

Vhodny pfistup Vhodny pfistup Nevhodny pfistup
Vlakno O Banka 0 Vlakno 0 Banka 0 Vlakno O Banka 0
Vlakno ]———=Banka 1 Vlakno 1, Banka 1 Vlakno IL Banka 1
Vlakno 2 Banka 2 Vlakno 2 Banka 2 Vlakno 2 Banka 2
Vlakno 3 Banka 3 Vlakno 3 Banka 3 Vlakno 3 Banka 3
Vlakno 4 Banka 4 Vlakno 4 Banka 4 Vlakno 4 Banka 4
Vlakno 5 Banka 5 Vlakno 5 Banka 5 Vlakno 5 Banka 5
Vlakno Banka 6 Vlakno 6 Banka 6 Vlakno 6 Banka 6
Vlakno 7 Banka 7 Vlakno 7 Banka 7 Vlakno 7 Banka 7

Vlékno 8 Banka 8 Vlékno 8 Banka 8 Vlakno 8: Banka 8
Vldkno 9 Banka 9 Vlékno 9 Banka 9 Vlékno 9 Banka 9

Obrazek 2.15: Pristup vlaken k bankam

Nutné je také zminit, Ze globalni pamétovy prostor je mozné adresovat pouze linearné.
P11 kopirovani vicerozmérnych poli do paméti grafické karty je vzdy nutné provadét mapo-
vani do jednorozmérného pole.

Atomické funkce

CUDA API nabizi také vyuziti atomickych operaci na drovni sdilené nebo globéln{ paméti.
Pomoci téchto operaci je mozné implementovat zamky, semafory a jiné synchroniza¢ni prvky.
Na tdrovni sdilené paméti je jejich vyuziti mozné s minimalni ztratou vykonu. Vyuziti v glo-
balni paméti se vSak silné nedoporucuje [22]. Vykon pii pouziti semaforu na globalni tirovni
dosahne stejné hranice vykonnosti, jako program, ve kterém by byl zastaven a znovu spustén
kernel. Proto se té&mto operacim vyhyba vétsina programu psanych pro toto prostiedi.

Organizace vlaken

Organizace vlaken v rdmci architektury CUDA je hierarchicka, nékolika-vrstevna. Nasledu-
jici odstavce popisuji jednotlivé tirovné a jejich vlastnosti.

Vl1akno

Kernel 27

je vykonavan pomoci sady soubéznych vldken z nichz kazdé vykonéva stejny kod.

Zkazdé pole ve sdilené paméti je pii pFistupu pFiFazovano postupné od svého prvniho prvku bankam,
uvazime-li 16 bank, pole o velikosti 32 prvka (32-biti kazdy), bude pfifazeno: banka|0] = pole[0], banka[l]
= pole][], ..., banka[15] = pole[15], banka[0] = pole[16], atd.

26yice o warpech v odstavei Warp

2Tyiz kapitola Zptsob zpracovani dat

27



Kazdé z téchto vldken je v ramci jedné sady identifikovano specifickym Id (oznacovanym
threadldz), které slouzi predevsim k pristupu k datim pfislusnym danému vldknu.

Blok

Dalsim hierarchickym krokem jsou bloky, tedy jiz zminéné sady vldken. V ramci bloku
mohou vlakna spolu komunikovat pomoci sdilené paméti a jejich b&h muze byt synchro-
nizovan pomoci bariéry. Kazdy takovy blok dat je na karté mapovan na jeden streaming
procesor. V jednom momenté jsou tedy na karté zpracovavany bloky vlaken v rtzném po-
fadi. Komunikace vlaken mezi bloky neni mozna. Jedinym moZnym zptusobem synchronizace
vSech spuSténych vlaken je zastaveni kernelu. Organizace vlaken v ramci bloku miize byt
jedno-, dvou- ¢ tii-dimenzionélni. Id je poté rozsifeno o pfislusnou dimenzi (x, y, z), pocet
indexovanych blokii v jednotlivych dimenzich je 1024, 1024, 64. Je vSak nutné dodrzet ome-
zeni pro celkovy pocet vldken v bloku, ktery je nastaven na 1024 a dale limitovan vyuZzivanim
sdilenych prostiedki. Vybér adresovani vldken v rdmci bloku je zavisly na konkrétni tloze
a jejim usporadani dat.

Hostujici CPU Zafizeni GPGPU

BlOky 1D/2D Grid 1
Kernel Tt trasay, ) | «Blok Blok
1 (0, (1,0)
Vlakna ]
Blok, - (| Blok
1D/2D/3D o || an |
‘e, < v [
e _sceridz [/ !
..u.,.. Kernel ,’l , '| \
{9 . 2 b p) \

"+, Blok_(1, 1

.
D

Obrazek 2.16: Organizace vlaken v rameci architektury Fermi, zdroj: [23]

Grid

Mnozina vSech blokid se nazyva grid. Grid lze tedy povazovat za spuStény kernel. Ker-
nel je kéd, ktery se zpracovava a grid je mnozina vSech blokt, na kterych jsou vykonavany
instrukce kernelu. Bloky v ramci gridu je moZné organizovat dle potifeby v jedné aZ t¥i dimen-
zich. Kazdy z blokii ma, stejné jako kazdé z vldken, svij jedinecny identifikiator (blockIdx)
doplnény prislusnou dimenzi. Pocet bloku ve vSech tfech dimenzich je limitovin indexem
65535, pricemz celkovy pocet bloku je limitovidn pouze témito indexy. Velikost indexu je
odlisné i na jednotlivych modelech karet. Pravidlem pro Fermi je 65535 v dimenzi x i y.

Warp

Warpy zminéné v kapitole Zptsob zpracovani dat nejsou z hlediska organizace nijak ovliv-
nitelné ani adresovatelné. Je vSak nutné stdle pamatovat o jejich pFitomnosti, hlavné pfi
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pristupovani do globalni a sdilené paméti. Divodem k jejich uvazovani je fakt, ze 32 vldken,
které kazdy warp obsahuje, se zpracovavi opravdu soubézné na streaming multiprocesoru.
Warp tedy predstavuje jednotku planovéni.

Dusledky rozdéleni

Pouzita hierarchie predstavuje vyhodu pfi nadvrhu algoritmi, ale zptisobuje také znacné
potize. Na tento fakt je nékolikrat upozornéno i v doporucenich pro zpracovani algoritmu
[22]. Jedinym a to zavaZnym problémem, ktery je citelny pii navrhu, je indexace. Pokud
je v aplikaci nutné pristupovat do nékolika poli v rdmci kazdého vldkna, je slozité dodrzet
mérd, do jednoho pole. Pfi¢emz tento zplisob mapovéani je vétSiné aplikaci nevyhnutelny
z divodu linedrniho pamétového prostoru v globalni paméti. Je nutné proto dbat zvysené
opatrnosti pii zavadéni indexti, nebot pfesdhnout hranice poli je velice jednoduché.

Pocet zpracovavanych polozek

Nékolikanésobné rozdéleni pristupu k vldkntm zaruc¢uje moznost specifické indexace mnoha
polozek. V piipadé CUDA architektury verze > 2.0 je pocet vlaken v ramci jednoho bloku
omezen teoretickou hodnotou 1024, jak jiz bylo zminéno v odstavci Blok
. Pocéet blokt v rdmci gridu je omezen k kazdé dimenzi hodnotou 65535. Pokud je vyu-
7ito mapovani téchto adresaci do linedrniho prostoru vstupnich dat, je moZné adresovat az
288217182213504000 prvki. Tato hodnota odpovida poc¢tu vytvorenych vldken. JelikoZ je
povoleno do globalni paméti ukladat pouze jednodimenzionalni pole, jeho velikost je ome-
zena touto hodnotou. V piipadé adresace takového mnozstvi prvka vznikaji velké problémy
se spravnou adresaci hodnot pro kazdé vlédkno, jak jiz bylo zminéno v pfedchozim odstavci.
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Kapitola 3

Navrh paralelizace a implementace
na platformé CUDA

3.1 Motivace, vybér algoritmu a platformy

Nasledujici kapitola popisuje navrh paralelniho prichodu vybranym algoritmem, motivaci
k tomuto navrhu a popis implementace. Cilené se v teto kapitole prolinaji implementacéni
a navrhové prvky. Tento zptusob zépisu je zde pouZit z toho duvodu, Ze navrh algoritmu
pro platformu CUDA je "blizky hardwaru". Névrh probihd v mnoha iteracich "koncept-
zohlednéni", kde zohlednénim je mysleno pfizptisobeni nédvrhové myslenky kriteriim plat-
formy. Tato specifickd vlastnost navrhu pro platformu CUDA vychazi z mnohych omezeni
oproti zpracovani na klasickych procesorech, kterou je na této platformé presnéjsi nazyvat
vlastnostmi, nez omezenimi. Proto je nutné dané vlastnosti brat v avahu p¥imo pii feSeni
navrhu. Jejich oddéleny zapis do vice kapitol by vybizel ke zbyte¢nému castému odkazovani
v dokumentu a tim k nepotifebnému listovani.

Motivace a vybér algoritmu

7Z kapitoly Triplexy, moznosti hledani a paralelni technologie vynika slozitost hledani tri-
plexti. Obtiznost tohoto tkolu narasta s kazdym dalsim uvaZovanym parametrem. V pii-
padé uvazovani deleci/inzerci, coz je p¥ipad vybraného algoritmu 2.2, slozitost dosahne vyssi
drovné nez zarovnani sekvenci. Pro dlouhé nukleotidové sekvence je Cas zpracovéni na béz-
ném stroji dlouhy, jiz pro sekvence o délce kolem 2000 nukleotidi je roven témér 20ms.
Ve zminéné kapitole jsou také ale zminény bézné dostupné prostiedky paralelizace, které
pro delsi sekvence dokazi byt velice G¢innym urychlenim. P¥i hledan{ je tedy vhodné vyuzit
vykonu dostupného hardwaru. Vyuziti je v8ak vhodné aZ na dlouhych sekvencich, u kterych
je rezie spojené s inicializaci a nastavovanim hardwaru nepatrna.

Jelikoz je vybrany algoritmus zaloZen na principu dynamického programovani, mélo by
se v piipadé prevodu jednat o narist vykonu. Proto je zde vysok& motivace pro prevod do
paralelni podoby. Vysledky prevodi jinych biologickych algoritmu zalozenych na metodach
dynamického programovani (Smith—Waterman [16, 17, 15], vyhledavani palindromu|19]) vy-
kazuji velky narust vykonu, proto byla velkid pravdépodobnost podobného vysledku v pfi-
padé prevodu tohoto algoritmu pro vyhledévani triplext.
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3.2 Mapovani algoritmu na architekturu CUDA

Nasledujici odstavce popisuji mapovani algoritmu na platformu CUDA zpiisobem postup-
ného rozboru algoritmu a jeho pfimého pievodu do optimalni podoby pro implementaci.
Duvody k tomuto zptisobu zapisu jiz byly zminény v popisu celé kapitoly 3. Pro nazornost
je dale pouzivana stejna vstupni sekvence do algoritmu, jako v ¢lanku 2.2, ve kterém byl
algoritmus zverejnén. Jedn4 se o sekvenci nukleotidi:

TTTCTCCTATCTTCTTCCTCGGG

Tato sekvence byla vyuzZivana po celou dobu vyvoje jako referen¢ni. Aby nedochézelo
k nedorozuménim v této kapitole, je algoritmus oznacovan jako:

e sckvené¢ni verze

e paralelni verze

Sekvenénim je oznaCovana puvodni verze algoritmu, navrzena v 2.2. Tato verze je v na-
sledujicich odstavcich z pohledu paralelni verze oznacovana také jako vypod&etni jadro'.
Paralelni verzi je algoritmus navrzeny v této praci.

Zptsob paralelniho zpracovani

MoZné sméry zpusobu paralelizace jsou zobrazeny na obrazku 3.1. Z hlediska implementace
bylo jiz od zac¢atku navrhu pravdépodobné, Ze néktery ze sméri nebude mozné realizovat.
Kazdy z urcenych sméria ma své vyhody i protiklady. Paralelizace maticovych algoritmu
je vétsinou, dle odbornych ¢lanku, provadéna diagonalné [16, 17]. Z vlastnosti platformy
CUDA vsak jasné vynikla vyhoda pro smér shora doli (obr. 3.1 vpravo). Na vybéru tohoto
sméru se podilelo nékolik faktori spjatych se zvolenou architekturou, které byly omezujicimi
faktory pii déleni béhu algoritmu na Gasti.

Obrazek 3.1: Mozné sméry paralelizace algoritmu

Smér prichodu matici

Sekvencéni verze prichodu
Sekvenéni verze algoritmu pfistupuje k dattim zptusobem, jako kdyby vstupni sekvence byla

bude vysvétleno déle
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aplikovéana na hrany matice vodorovné v pfimém a svisle v zdporném sméru, jak je vidét na
obrazku 3.2 A. Matice ale v paméti neni alokoviana. Divodem k tomuto kroku je pfedpoklad
sekvenci o délce nékolika desitek az stovek milioni nukleotidi. I kdybychom uvazovali ulo-
zeni pouze jedné 32 bitové hodnoty pro kazdé pole matice, miize velikost matice v paméti
dosahnout fadu nékolika petabytii®.
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Obrazek 3.2: A: Vstupni sekvence prifazena do matice, B: Diagonélni struktura v rédmci
matice

Algoritmus proto vyuziva dvé anti-diagonaly, kterymi je prochazena celd matice. Tento
zpusob vyuziti je mozny diky zavislostem, které se ve vypoctu vyskytuji. Kazda buiika
matice je zavisld na hodnoté buiiky diagonalné vlevo nahote, buiiky vlevo, buiiky nad ni
a na shodé/neshodé prvka vstupni sekvence na pozicich, na kterych se nachazi aktualné
vypocitavané pole matice (Obr. 3.3 A).

Celkovy pruchod matici odpovida diagondlnimu sméru smérem k pravému spodnimu
rohu matice (obr. 3.2 vlevo). V kazdém kroku jsou spoc¢itany sekvencéné dvé anti-diagonaly.

Implementované feSeni zavislosti prvku fesi optimalnim zpasobem tak, jak je znédzornéno
na obr. 3.3 B. Z paméti je uloZena vstupni sekvence pouze jednou. PFistup ve vodorovné
pozici je feSen inverznim indexovanim do vektoru vstupnich dat. Diky tomu je pamétové
naroc¢nost algoritmu velice nizka.

Na obr. 3.3 B jsou znazornény tmavé oranzovou barvou dvé bufiky. Z pohledu prichodu
matice algoritmem se jedné o stejné buiikky v anti-diagonale. Hodnoty, které se v buiice
nachézeji se tedy vyuziji k aktudlnimu vypoctu a poté se prepisi vysledky patiicimi bufice,
ktera je aktualné vypocitavana. Diky tomuto pfistupu je moZné mit v paméti uloZeno pouze
2 * délka vstupu diagonélnich prvka (hodnot bunék).

Definice jadra vypoctu
Diagonalni prvky jsou nazvany z toho duvodu, Ze neuklddaji informace pouze o hodnoté
skore, které ziskaly, ale také dalsi potfebné hodnoty vlastnosti nutnych pro piesnou detekci
triplexti. Dusledkem uloZeni téchto vlastnosti velikost diagonélniho prvku zna¢né narostla.
Velikost téchto prvki je limitujicim faktorem pro rozdéleni algoritmu do nékolika ¢asti.
V pripadé sekvencniho zpracovéni je velikost limitovana pamétovym limitem, ktery byl
programu piidélen operac¢nim systémem.
V dalsich odstavcich bude tato ¢ast nazyvana jadrem vypoctu. Jedné se tedy o Cést
algoritmu, kterd je schopné bez dalsiho rozdélovani nalézt triplexy v zadané vstupni sek-

Znapf. pro lidsky chromozom 1 hodnota dosahuje 55 petabyti, pocitame-li s pFibliznou délkou chromo-
zomu 249 miliont nukleotida
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Obrazek 3.3: A: Zavislosti dat, B: Implementaéni feSeni zévislosti

venci. Délka sekvence, kterou je jadro schopno zpracovat je omezena paméti dostupnou
pro uloZeni diagonalnich prvki. Pamétova narocnost jadra je 2n x (velikost diag. proku) +
velik. buf feru®.

Je-li vstupni sekvence velkd tak, Zze pamétové naroky algoritmu presahuji dostupné
zdroje, je nutné b&h algoritmu rozdélit na ¢asti. Kazda ¢ast pracuje nezavisle na ostatnich
na urcené ¢asti vstupni sekvence. Jelikoz jsou hodnoty zavislé na sobé, je nutné zarucit, ze
tripexy, vyskytujici se v mistech rozdéleni jader, budou spravné nalezeny. Situaci znézoriuje
obrézek 3.4.

T T T CTCCTATCTTOCTTOCCTTCGS®GSG
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mozné pokracovani triplexu

Obréazek 3.4: Chybné rozdéleni jader vypoctu

Pro spravnou detekci vSech hledanych triplext je nutné zavést prekryvani vypocti jed-
notlivych jader. Velikost pifekryvu je zévisla na délce hledaného triplexu a délce jeho smycky.
Kazdé nasledujici jadro tedy zaciné svij vypocet na Casti dat, které jiz pocitalo jadro pred-
chozi z divodu nalezeni triplexi na prekryvech. Pokud se v oblasti, kterou pocitaji dvé jadra,
objevi kratky triplex, je identifikovan dvakrit a oba vyskyty jsou zapsany do vystupnich
dat. Korektni pFistup k pouziti vice jader je znazornén na obrizku 3.5.

3velik. bufferu znamena velikost buffert pro vypis nalezenych triplexii, v p¥ipadé sekvenéni verze je buffer
dynamicky
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Obrazek 3.5: Korektni rozdéleni jader vypoctu (prekryv je zde pouze nazorny, neodpovida
délce hledaného triplexu)

Paralelni verze prichodu

Dle informaci z odstavce Organizace vldken kapitoly Nvidia CUDA je zfejmé, Ze i kdyz
architektura CUDA poskytuje moznost spusténi nékolika milionti vlaken, jejich vzajemné
komunikace napii¢ celou architekturou neni mozné. Synchronizace je mozné pouze na trovni
vlédken jednoho bloku. Teoreticky je tak moZné komunikace maximéalné 1024 vlaken.

Diky zminénym zévislostem bunék na buinkach okolnich je nutné, aby vldkna spolu byla
schopna komunikovat z divodu synchronizace krokt vypoctu. Jednim krokem je v piipadé
sekvencniho algoritmu vypocet hodnot dvou anti-diagonal. V p¥ipadé paralelni verze se jedné
o vypocet jedné anti-diagonély (upfesnéno v odstavci Zvoleni vertikalniho sméru priichodu).

JelikoZ je pocet vldken v bloku omezen dostupnou sdilenou paméti a po¢tem dostupnych
registri, bylo zfejmé, ze pii poc¢tu informaci nutnych k uloZeni v kazdé polozce diagonal-
niho prvku se pocet vlaken schopnych komunikace sniZzi minimalné na polovi¢ni hodnotu.
V piipadé 1024 dostupnych vldken je pocitdno s 8-mi dostupnymi registry pro kazdé vlakno.
Slozitost algoritmu by ani v pfipadé dostate¢né paméti nedovolovala spusténi mnoha vldken
z diivodu nedostupnych registri.

Aby vypocet vysledkt pro dlouhé sekvence, pro které je tento algoritmus navrzen, nebyl
zatizen velkym piekryvem, bylo nutné zvétsit rozsah hodnot poéitanych jednim blokem
vlaken. Proto vznikla mezipamét, do které je ukladana hodnota posledniho z vlaken v bloku.
Jedno jadro vypoctu tak je schopno cyklicky spocitat nasobky své velikosti. Nazornégji je
rozdéleni zobrazeno na obrazku 3.6.

Adresovani blokd a velikost vstupu

Rozdéleni na ¢asti méa také dalsi pozitivni vlastnost, kterou je moznost zpracovani vétsiho
poctu vstupnich dat. AvSak s nartstajicim poc¢tem CGasti nartsta také rezie potiebna k nu-
lovani diagonalnich prvka pred zahajenim vypoctu, ale hlavné rezie ukladani a nacitani
diagonalnich prvki na hranicich vypocetnich ¢asti. JelikoZ je operace zépisu a Cteni speci-
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- - misto prekryvu vypocta dvou jader
Obrazek 3.6: Rozdéleni béhu jader na ¢asti

fickou operaci pouze pro hrani¢éni vldkna, vypocet na vSech ostatnich vlaknech je v dobé
vybavovani operaci s mezipamét{ hrani¢niho vldkna pozastaven. Divodem je nutnost syn-
chronizace vladken v kazdém kroku (vypocet jedné anti-diagonaly). Pfi ukladani diagonalni
struktury do paméti v8echna ostatni vlakna museji ¢ekat pred zahéjenim dalsiho vypocet-
niho cyklu. Na kazdém stroji, na kterém bude tento algoritmus pouZivan, je vhodné experi-
mentalné nastavit hodnoty poc¢tu ¢asti zpracovavanych jednim blokem v zévislosti na délce
vyhledavaného triplexu (délka vyhledavaného triplexu ovliviiuje velikost piekryvii vypocti
jednotlivych bloku & vypocetnich jader).

Algoritmus je na platformé CUDA vzdy spoustén jako t¥idimenzionélni grid bloku. Jak
bylo zminéno v odstavci 2.3 kapitoly Nvidia CUDA, kazdou dimenzi gridu je mozné adresovat
do hodnoty 65535. Uvazime-li 512 vlaken v ramci jednoho bloku, je mozné bez uvazovani
prekryvi a rozdéleni do ¢ésti zpracovat mirné pres 33 milionti nukleotidi vstupni sekvence.
Jelikoz je délka chromosomt, které by mély byt zpracoviavany, v fadech stovek miliontd
nukleotidii a je nutné uvazovat piekryvy, je adresovani pomoci jedné dimenze nedostacujici.

Pro adresaci gridi je nutné vyuzit mapovani t¥idimenzionalniho prostoru blokt do jed-
norozmérné posloupnosti bloktu. Kazdé vldkno v ramci architektury CUDA mé informaci
o vlastnim ¢d v rdmci bloku a o poc¢tu vldken v bloku. Stejné informace jsou vlaknu do-
stupné o bloku, ve kterém se nachazi, tedy: id bloku v kazdé dimenzi, velikost dané dimenze
blokt v ramci gridu. Adresovani tedy vyuziva systém segment offset, kde segmentem je spe-
cifické id bloku a offsetem je id vldkna v ramci bloku. Specifické id pro segment je mozné
ziskat pomoci nasledujictho vzorce 3.1, kde: blokld nasledované oznaceni dimenze znamena
id bloku v dané dimenzi, gridDim nésledované oznaCenim dimenze znamena pocet bloki
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Efektivita vzhledem k rozdéleni béhu jader na casti
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Obrazek 3.7: Efektivita vypoc¢tu vzhledem k rozdéleni béhu jader na ¢éasti pro architekturu
Fermi

v dané dimenzi gridu.

blok id = (blokld.z x gridDim.z x gridDim.y) + (blokId.y x gridDim.y) + blokIld.z (3.1)

Offset, tedy id vlakna v rdmci bloku, je mozné ziskat pfimo. Pocet vlaken je omezen
hodnotou 1024 a adresovani poskytuje 3 dimenze, kazdou o velikosti 1024. Indexovat vSechna
vldkna v bloku je tedy mozné i pouze pomoci jedné dimenze, kterou je v tomto pripadé
dimenze z.

Pro vypocet idedlniho po¢tu blokt v gridu je vhodné vyuZzit inteligentni zptisob rozlozeni
blokti do dimenzi. Pro tento ti¢el se pouziva prvociselny rozklad. Aby efektivita rozkladu
nezatézovala vypocet, je vyuZito Eratosthenovo sito pro ziskavani prvocisel.

Paralelni jadro vypoctu

Jak vyniké z predchoziho odstavce, jadro vypocétu je mapovéno na bloky vlaken. Faktorem
omezujicim velikost jadra je velikost sdilené paméti poskytované na blok. Pro architekturu
Fermi je mozné zvolit variantu rozdéleni interni paméti bloku na 48kB pro sdilenou pamét
a 16kB pro L1 cache.

Piistupy do globélni paméti jsou velice ¢asové nakladné, proto je vhodné umistit dia-
gonalni prvky do sdilené paméti. Velikost diagonalniho prvku algoritmu, se zachovanymi
vlastnostmi uvazovanymi v sekven¢ni verzi algoritmu, je 52 bytt. Pro karty architektury
Fermi tedy je mozné ve sdilené paméti ulozit 495 diagonalnich prvkia. Tato hodnota je
rozdélena v kazdém jadie mezi prvky diagonal pro vypocet a prvky diagonal pro uloZeni
vypocCitanych hodnot v rdmci jednotlivych ¢asti.
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Velikost paméti potFebné pro uloZeni je zavisla na délce vyhledavanych triplexa®. Ome-
zenim navrhu je fixni nastaveni této paméti. Duvodem k tomuto kroku je narocnost dyna-
mické alokace na platformé CUDA. Experimentélni nastaveni poméru diagonalnich prvka
je zvoleno na hodnoty: 416 x 2 vypocetnich prvka, 113 tloZznych prvki. Nastaveni vychazi
z ¢lanku [8], ve kterém byly zkoumany délky nalezenych triplexii v lidském genomu. Nejvice
se vyskytovaly triplexy o délce 15. Triplexy o délce vétsi nez 40 nukleotidi byly oznaceny
za extrémné dlouhé. Zvolené hodnoty povoluji hledat triplexy do délky 113 nukleotidia bez
smycky. V pripadé nutnosti hledani delSich triplext je mozné parametry upravit. Zavislost
poméru zvolenych vldken na jadro vici délce hledaného triplexu je znézornéna na obrazku
3.8

Pomeér rozdéleni sdilené paméti

Mozna délka hledaného triplexu
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Obréazek 3.8: Pomér rozdéleni sdilené paméti pro architekturu Fermi

Zvoleni vertikalniho sméru prichodu Nésledujici odstavec popisuje zptusob prichodu
dat v rdmci jednoho vypocetniho jadra. Byl zvolen vertikdlni smér prichodu, ktery je zna-
zornén na obrazku 3.9 (cilené zde neni zaveden prekryv pro nézornost).

Divodta pro zvoleni tohoto sméru vyniklo po prozkouméni architektury hned nékolik.
Hlavnim divodem je moznost ukladani sloupce hodnot p¥i rozdéleni vypoctu jadra do ¢asti.
V piipadé diagonalniho prichodu by bylo nutné zachovavat trojihelnikovou vysec.

Druhym z divodi je efektivni pfistup k vstupnim datim. Kazdé vlakno si na zacatku
vypoctu ulozi hodnotu vstupnich dat na své pozici do registru. Pfistup k dattim je v jednom
sméru omezen pouze na jednu hodnotu. V p¥ipadé diagonalniho piistupu by kazdé vldkno
bylo nuceno pfistupovat do globalni paméti pro data vicekrat.

“bez uvazovani délky smycky
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Obrézek 3.9: Zptisob pruchodu jednotlivych vldken (vlakna prvniho bloku jsou znézornéna
¢ervenou barvou, vldkna druhého bloku fialovou barvou)

Poslednim z davodt je jednoduché adresace diagonal v rdmci kazdého vlakna. Kazdé
vlakno pristupuje k diagonalam sestupnym zptisobem, jak je vidét na indexech diagonal na
obréazku 3.9.

Rozdéleni vzhledem na vlastnosti klientského spousténi

Vyse popisované rozdéleni je mozné spoustét pouze na serverové strané nebo za specidlnich
podminek na osobnim poéitaci®. Zde se projevila vlastnost iterativniho navrhu, zminéna
v avodu této kapitoly (Mapovani algoritmu na architekturu CUDA). Pfi testovani imple-
mentace na jednotce s jednou kartou podporujici CUDA se projevila specifickd vlastnost
ovladace grafické karty, jez ukonéi béh jadra po urcité dobé. Doba povoleného b&hu neni
fixni a pohybuje se v rozmezi 3 az 5 vtefin (Gasovy slot’).

Nésledkem ukoné¢eni béhu je nasilné ukonéeni vypocti v celém programu, zpiusobené nut-
nosti vyuzivat grafickou kartu také pro zobrazovani grafického vystupu opera¢niho systému.
Vystup je v dobé CUDA vypoctu suspendovan, coz se projevuje jako odpojeni vystupu gra-
fické karty do monitoru. V pfipadé, Ze pomoci karty neni nutné zobrazovat grafiku, muze
vypocet bézet po libovolné dlouhy cas.

Casovy slot je pfifazen kazdému samostatnému kernelu (spusténému vypoctu). Zpiso-
bem, jak zamezit ukoncovani vypoc¢tu, je jeho rozdéleni do ¢asti, které bude kernel schopen
zpracovat v kazdém Casovém slotu. Velikost tohoto bloku dat pfitom neni mozné uréit jiz pii
névrhu, jelikoZ je zavisla na konkrétnim algoritmu a stroji, na kterém je program spustén.
Velikost je tedy nutné experimentalné nastavit pro kazdy jednotlivy piipad pouziti, pficemz

*nutné podminky: a) program je spustén za vzdaleného sezeni tak, 7e v graficky vystup je interpretovan
pouze na strané klienta, tedy ne na stanici, na které je spoustén CUDA vypocet, p¥ipadné b) systém je
vybaven dvéma grafickymi kartami, grafickd karta CUDA zde méa pouze tlohu vypocetni jednotky, druha
graficka karta je pouzivana pro zobrazovani grafiky

v rameci CUDA API oznagovan jako Run time limit on kernels
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je vhodné doséhnout nejvétsiho mozného poctu zpracovanych dat jednim kernelem, jelikoz
kazdy kernel, stejné jako v piripadé prekryti bloki, musi pocitat s prekryvem vypodctu.

T TTCTCCTATCTTCTTOCCTUCGG®G
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Obréazek 3.10: Vysledné rozdéleni béhu vypoctu

Vysledné rozdéleni béhu vypoctu

Vysledné rozdéleni béhu jednoho vypocétu je zobrazeno na obrazku 3.10. Kazdy sloupec
matice je zpracovavan jednim vldknem. V1édkna jsou sdruZena do wviypocetniho jdadra o fixni
velikosti zavislé na velikosti dostupné sdilené paméti. Kazdé jddro muze diky rozdéleni na
Casti pocitat ndsobky své velikosti. Vypocet jader se prekrijvd o mazximdlni délku hledaného
triplexu. Pocet spusténych jader v jednom kernelu je omezen casovym slotem a danou ar-
chitekturou. Kazdy spustény kernel se prekryva vypocétem, stejné jako jadra, o mazimdini
délku hledaného triplexu.

Rozdéleni dat do paméti

Jak bylo uvedeno v odstavci Rozdéleni paméti, paméti v ramci karet s podporou CUDA
vypocCtl jsou rozdéleny do nékolika trovni. Z pohledu algoritmu rozdéleného dle schématu
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zminéného v predchozim odstavci bylo nutné navrhnout spravné rozdéleni dat do jednotli-
vych paméti tak, aby propustnost paméti nebrzdila algoritmus.

Globalni pamét slouzi obecné k nahravani vlastnich dat pro zpracovani a také pro ulo-
zeni vysledkd vypoctia. Vstupni sekvence nukleotidd je proto pred vypocétem nakopirovana
pravé zde. Této paméti je omezena dostupnou paméti konkrétni karty. V piipadé karty, na
které byl algoritmus vyvijen, se jednalo o hodnotu 2GB (viz Testovaci sestava). Do glo-
balni paméti jsou také ukladény vektorové proménné jednotlivych vlédken, buffer printf()
funkce kerneli a data konstantni paméti. JelikoZ je ale velikost vstupniho souboru v pripadé
celého chromosomu pohybuje maximalné do hodnoty 0,5GB, nemél by nastédvat problém
s nedostatkem paméti.

Nacitani dat z paméti je sdruzoviano do blokt po bytech. Velikost bloku je zavisla na
datové Sifce sbérnice pouzité karty. Dulezité je, Ze pokud nejsou data ¢tena postupné, je
nacten vzdy cely blok dat a nepotfebna data jsou zahozena. V pfipadé tohoto algoritmu
by k dané situaci nemélo dochézet, jelikoZz jsou data nacitana postupné vlakny za sebou.
Vlakna jsou zpracovavana, jak jiz bylo zminéno, po warpech. Pro kazdy warp je nacitani
dat pro vlakna sdruZeno do jednoho bloku diky navrzenému zptsobu prichodu algoritmem.
Diky tomuto postupu neni nutné provadét vicendsobna ¢teni z paméti.

Vystup algoritmu je vyveden na ,standardni vystup“ pomoci funkce printf(). Standardni
vystup je zapsan v uvozovkach z toho diavodu, ze funkce printf() v ramci kernela spusté-
nych na grafické karté funguje odlisnym zptisobem nez po prekladu pro bézné CPU. Pied
spusténim vypoctu je nutné zvolit velikost fixntho bufferu”. Funkce vypisu poté optimalnim
zpusobem ,sbird” data ze vSech vldken po dobu vypoé&tu. Po skonceni béhu celého kernelu je
vystup prenesen na standardni vystup. Tento zpusob vypisu je z pohledu navrhu optimalni,
jelikoZ se o alokaci prostoru pro vystupni data stard samotné CUDA API. Jelikoz délka
vystupni sekvence triplexu neni v mnoha p¥ipadech fixni, byla by nutné dynamické alokace
prostoru pro vypis. Jak jiz bylo nékolikrat zminéno, uzivatelsky fizena alokace v ramci ker-
nelt, je velice neefektivni a je nutné se ji vyvarovat, proto je vyhodnéjsi vyuzit vestavéné
printf() funkce.

Konstantni pamét je omezena na velikost 65536 bytd. Divodem k tomu to omezeni
je po spuSténi automatické umisténi hodnot do L2 cache. Pfistupy do této paméti jsou
v idealnim pfipadé vybavovany v jednom taktu, proto je zde nutné umistit ¢asto potiebna
konstantni data, kterd jsou dostupnd vSem vldknim. UloZenad data v této paméti navic
nevyzaduji nac¢itani do registri vldken, je umoZnén piimy pristup. JelikoZ se jedna o pamét,
ktera je primérné umisténa v globalni paméti, je zde mozné uklddat pouze jednorozmérné
pole.

V pripadé algoritmu je vhodné do konstantni paméti umistit pole parametri, kterymi
je ovlivnén cely vypocet. Jedna se o pole hodnot parametri Lambda, Mi a také ohodnoceni
vlastnosti triplexi zavislych na vybraném typu triplexi: hodnoceni skoére, hodnoceni ¢lenstvi
v izomorfni skupiné, hodnoceni dodrzeni pravidel nato¢eni. Dale se v paméti paméti ukladaji
hodnoty spoleéné pro vSechny bloky vlaken jako: délka piekryvu, velikost vstupnich dat,
pocet opakovani bloku a pocet vldken na blok (jadro).

Sdilena pamét je dostupna pro kazdy blok vlaken. JelikoZ je rychlost sdilené paméti pri
spravném pouZziti mnohonasobné vétsi, nez rychlost globalni paméti, je vhodné zde umis-
tit Casto nacitané a uklddané hodnoty. V piipadé algoritmu se jedné o diagonalni prvky.
Omezeni velikosti paméti nedovoluje libovolné mnozstvi prvki, proto bylo nutné svolit fixni
velikost dostupnych diagonalnich prvkii.

"standardné je vystupni buffer nastaven pouze na 1MB, co# je pro vétsinu vstupnich souborii nedostagujici
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pole hodnot ovliviujicich vypocet

hodnoty rozdéleni a prekryva blokd

konstantni pamét’

viakno

diagonalni prvky anti-diagonal I:|
diagonalni prvky mezivypocth ¢asti bloku l:|

sdilena pamét

Obréazek 3.11: Rozdéleni dat v pamétech

Pamét se déli mezi hodnoty anti-diagonal a hodnoty hrani¢énich prvka bloku v piipadé
pouziti rozdéleni na ¢asti (viz obrazek 3.8, z predchozich kapitol). Velikost dostupné paméti
a jeji uspofadani je mozné spravné navrhnout pomoci CUDA Occupancy Calculator®.

V registrech se udrzuji proménné specifické pro kazdé vldkno. Diky zvolenému sméru
pruchodu daty je mozné také do registri ulozit jednu hodnotu vstupni sekvence, které
je pouzivana za celou dobu vypoc¢tu nékolikrat. JelikoZz je piistup do registri vybavovan
v jednom taktu, je tato optimalizace velice i¢innym zrychlenim nacitani dat.

3.3 Implementace a optimalizace

Nésledujici kapitola je vénovéana vlastni implementaci a optimalizacim, které vychézeji z po-
znatkl architektury CUDA, jeZ byly shrnuty v podkapitole Grafické procesory - SIMT. Celéa
kapitola je rozdélend do mensich ¢asti. Kazda z nich popisuje feSeni jednotlivych problému
a optimalizac{ p¥i implementaci. Jedné se vzdy o specifické problémy, proto tok jednotlivych
podkapitol na sebe nijak nenavazuje.

Hierarchie zdrojovych kodu

Dle doporuceni z [22] je vhodné udrzovat kod pro vypocet na grafickych kartach v jed-
nom souboru. Z tohoto diivodu je celd implementace paralelni podoby algoritmu v jednom
zdrojovém souboru . /triplex hw.cu. Softwarova implementace pivodniho algoritmu se na-

8dostupny z CUDA API na CUDA Occupancy Calculator
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chazi v souboru . /triplex_hw.cu. V pfevzaté softwarové verzi byly provedeny tpravy nutné
k moznému jednotnému nacitani parametr programu a testovani.

Zdrojové kody pro platformu CUDA jsou prekladany specidlnim prekladacem, ktery
podporuje podmnozinu jazyka C+-+ a témér vSechny zakladni funkce jazyka C. Kod je
mozné rozdélit do dvou ¢asti:

e kod zafizeni (kernel) —  device

e kod hostujici stanice —  host

Ko6d obou zminénych ¢asti je v jednom souboru, pfi¢emz rozdéleni funkci probiha pomoci
prefixii uvedenych v seznamu za pomlckou. Specidlnim piipadem jsou funkce s prefixem
__global | které je mozné spoustét na obou platformach. Divodem je moZnost testovani
koédu téchto funkei.

Hlavni vypocetni funkce, ozna¢ovana v pfedchozich kapitolach jako jadro vypodétu, se
ve zdrojovych kodech nachéazi jako funkce:

__global  void triplexKernel(char * data);

Vgechny potiebné konstanty a definice pouzivanych datovych struktur jsou uloZeny v hla-
vickovém souboru . /triplex_hw.cuh. V tomto souboru je vhodné pfed nasazenim programu
zkontrolovat a pfipadné zménit nastaveni dle pouzité karty na daném systému.

Rozdéleni smycek

Hlavni tlohou paralelniho zpracovani je rozdéleni hlavni smyc¢ky béhu programu tak, aby
byla nahrazena paralelnim béhem vlaken. V piipadé vybraného algoritmu vypadaji smycky
sekven¢ni verze néasledovné:

for (x = params->min_loop + 1;
(x <= 2 x params->steps) && (x < input->size); x++)

{
for (i = x; i < input->size; i++)
{
data_i = input->datalil;
//vypoclet
d += 2;
}
}

Do paralelni podoby byla pfevedena, dle ndvrhu, druhé ze smycek. Béh smycky je roz-
délen mezi jednotliva vlakna. Vysledné feSeni v paralelni podobé:

x = (min_loop + 1);
data_i = datalid + min_loop + 1]; // ndhrada pivodni smylky for(i)
for(d = x + 1 + (2 * threadIdx.x);

(x <= (unsigned int) (2 * params_HW.steps)) && (x < size_HW) &%
(d < diag_size-1); ++x)
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//vypoclet
if(d > 0)
d--;
__syncthreads();
}
Smy¢ka for(i = z; ...) byla nahrazena rozdélenim do vlaken. Proménnéa data i pted-

stavuje pro vlakno lokélni cache pro ulozeni vstupni hodnoty, kterd danému vlaknu prislusi.
Ptvodni smy¢ka for(z = params. .. ) byla nahrazena smyckou for(d = = + 1...). Pivodni
smy¢ka for(x = params...) iterovala anti-diagonélami od hlavni anti-diagonaly smérem
k pravému spodnimu rohu, pfi¢emz interni smycka prochézela po diagonélach.

V paralelni verzi je smyckou, které iteruje anti-diagonalami, smy¢ka for(d =z + 1...).
Kazdému vléknu je indexem d piidélen piislusny diagonélni prvek. Index se v ramci smycky
dekrementuje, ¢imz je zaru¢en pruchod matici shora doli. Nejlépe tuto situaci vystihoval
jiz uvedeny obrézek 3.9 z kapitoly Mapovani algoritmu na architekturu CUDA, ktery je zde
pro uplnost uveden znovu:

TTTCTCCTATCTTCTTCCT CGGG

A0 40N> A4 04400 =000 06

Obrazek 3.12: Béh vlaken

Jednotlivé Sipky znazoriiuji vlakna, tedy v pripadé smycek se jedna o for(d =z + 1...).
Ciselné hodnoty v buitkdch matice jsou indexy anti-diagonal d. Posledni z oznadenych vla-
ken (fialové nejvice vpravo) zacina na hlavni anti-diagonéle s indexem 31 a postupné po-
¢it4 hodnoty anti-diagonélnich prvka 31, 30, 29, atd. Pfed kazdym novym posunem vldken
o jednu anti-diagonéalu niZe je nutna synchronizace pomoci bariéry (syncthreads()), jelikoz
z divodu zéavislosti okolnich hodnot je nutné mit zaruc¢eno, Ze vSechny hodnoty predchozi
anti-diagonaly byly jiz dopoditéany.
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Planovani bloku

Jak bylo zminéno v kapitole Mapovani algoritmu na architekturu CUDA byl pro vhodné
planovani po¢tu nasazenych blokt pouZit prvociselny rozklad. Divodem pro spravné plano-
vani po¢tu bloku je doba zpracovani vstupu. Kazdé jadro, které je inicializovano, navic musi
byt na karté zpracovano a to vyzaduje urcitou rezii. RozliSeni planovani je na trovni bloku
vldken, tedy v piipadé Fermi se mize v piipadé jednoho nadmérného bloku zpracovavat jiz
472 vlaken navic. Jelikoz se vladkna zpracovivaji po warpech, rezie vybaveni vldken navic
nariista rapidnim tempem.

Implementace prvoéiselného rozkladu je provedena pomoci Eratosthenova sita. To je
implementovano jako bitové pole. Vyhledani prvocisel je tedy velice rychlé. Prvociselny
rozklad se snazi zajistit optimélni rozloZeni poc¢ttu vlaken do dimenzi. Pokud se v rozkladu
nachézi prvocislo vétsi nez je povoleny pocet vlaken na jednu dimenzi, je toto ¢islo déleno
dvéma do té doby, nez jeho hodnota je mensi nez hranice dimenze. Tento zptlisob FeSeni
zajistuje do jisté miry optimalni rozklad blokt do dimenzi.

Optimalizace proménnych a smycek

Pocet skalarnich informaci, které mohou byt ve vlaknech uloZeny, je omezen v ramci bloku,
coZ je jednim z omezujicich faktori maximélniho poc¢tu vlaken na blok. Proto je vhodné
optimalizovat béh programu a eliminovat v ném zbytetné proménné.

Vypocetni sila grafickych karet je ve vykonéavani stejnych instrukci souc¢asné. Proto je
mozné si dovolit vypocet nékterych hodnot proménnych provést vicekrat bez jmy na rych-
losti b&hu programu a tim usSetfit proménné.

Optimalizace, ktera se bézné provadi v kodu pro bézné procesory, tedy pokud je néktera
hodnota potifebna na vice mistech v ramci funkce - je pfepocitana do proménné, je inverzni
operaci k té na grafické karté. S cilem uSetfit jeden dostupny registr na vlakno a tim 472
registri na blok, je hodnota pocitana na vice mistech.

Proménnych, které bylo mozné danym zptisobem zmeénit, se nachazelo v programu né-
kolik, proto tato optimalizace pfinesla zisk 4 registri na vlakno.

Optimalizaci za stejnym cilem, ziskéni dostupnych registrii, bylo vyuziti existujicich pro-
meénnych stejného typu pro jiné icely v daném kontextu. Jinymi slovy, pokud byla proménné
definovana na globélni trovni a je vyuzivina pouze v nékterych podminénych vyrazech, je
mozné tuto proménnou vyuzit v jinych mistech, pokud to nijak neovlivni ptivodni vyuZziti
promeénneé.

V nékolika mistech v koédu se objevovaly smycky, které se provadély pouze dva krat.
Pro optimélni b&h programu byly tyto smyc¢ky rozbaleny, ¢imZz doslo také k ziskani volného
registru (proménna indexu) a také k ubytku nékolika komparac¢nich a skokovych instrukei.

Optimalizace bloki

V ramci jednoho streaming procesoru se nachéazi pouze nékolik jednotek SFU pfidélenych
na par CUDA jader. Funkci SFU jednotky je vybavovani specidlnich matematickych funkei:
déleni, odmocnina atd. V implementaci algoritmu se na nékolika mistech nachéazi déleni
hodnotou 2 a také operace modulo 2.

ODbé z téchto operaci byly nahrazeny odpovidajicimi funkcemi bitovych posuvi. Tato
optimalizace zajistuje vypocet déleni a modula v kazdém CUDA jadre. Diky tomu je zame-
zeno pripadné sekvenéni zpracovani zminénych matematickych instrukci. Ukézka nahrazeni
operace modulo 2:
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//ptvodni kéd
if (tri_type % 2 == 0)

//vysledny kod
if (params_HW.tri_type ~ 1 == 0)

UloZeni konstant

Program pro sviij béh vyzaduje dostupnost vicerozmérnych poli. Jak jiz bylo zminéno d¥ive,
tato pole jsou nakopiroviana do konstantni paméti, aby byla zarucena jejich dostupnost.

Konstantni pamét vyzaduje linedrni adresovani dat. VSechna pole zavedena do kon-
stantni paméti maji proto jednodimenzionalni rozmeér, ale p¥istup k datim je mapovén do
2D prostoru.

Kazdé hledéni triplexi ma predem uréeny typ hledaného triplexu. Tato skutec¢nost do-
volila optimalizaci p¥istupu k polim takovym zptisobem, Ze do konstantni paméti jsou na-
kopirovana pouze pole hodnot pfislusici danému typu. V dusledku je tak zmenSena velikost

pozadované konstantni paméti a adresovani poli se z piivodnich t¥f dimenzi’ zmen3i na dvé.

Optimalizace vystupu

Vystupni funkce v ptivodni verzi algoritmu vyuZzivala nékolika smyc¢ek pro vypis vysledné
sekvence pomoci funkce printf() pfedchézenych vypisem parametri nalezeného triplexu, jak
je vidét v nasledujici ukazce kodu:

//vypis informaci
printf("%s ",info);

//vypis sekvence

for (i = start_ch; i <= start_gap; i++)
printf ("%c", datalil);

printf("-");

for (i = start_gap + 1; i < end_gap; i++)
printf ("%c", datalil);

printf("-");

for (i = end_gap; i <= end_ch; i++)
printf ("%c", datalil);

printf ("\n");

Pro paralelni vypis tento zptisob vypisu nebyl vhodny z divodu souc¢asného vystupu vice
vlaken. Ve vysledném vystupu se v piipadé vypisu vice vlaken soucasné objevila sekvence
znakd namichanych z vystupnich funkei riznych vlaken.

Pro uéely vypisu bylo nutné zavést buffer, ze kterého by bylo moZzné vypsat celou infor-
maci o triplexu v jednom kroku. Funkce printf() je z paralelniho pohledu atomickou funkei,
jeden vypis touto funkci vrati korektni fetézec na vystupu, ktery nemuze byt ovlivnén jinymi
vlakny.

Problémem, ktery doprovézi celou architekturu CUDA, je velice nizka rychlost dyna-
mické alokace. Z tohoto divodu je buffer pro vypis konstantni velikosti, kterou lze urcit pii
prekladu programu.

9tfeti dimenzi poli byl typ triplexu
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Buffer se nachézi v lokalni paméti kazdého vldkna. JelikoZ se jedna o vektor, hodnoty
jsou uloZeny v globalni paméti (viz odstavec Rozdéleni paméti v kapitole Grafické procesory
- SIMT). V ramci vypisu nalezeného triplexu je nutné nékolikrat pfistupovat do globalni
paméti. P¥i vypisu nukleotidové sekvence jsou data kopirovana v rdmci globalni paméti do
bufferu, ktery se také nachazi v globalni paméti. Velikost bufferu je nastavena na fixni veli-
kost 1024 znaku. Toto misto je vyhrazeno pouze pro nukleotidovou sekvenci. V p¥ipadé, Zze by
buffer byl nedostac¢ujici nebo piilis velky, je mozné jeho velikost modifikovat v hlavickovém
souboru.

7 duvodu téchto pristupt na globalni pamét je funkce vypisu triplexa velice ¢asové na-
ro¢nou. Doba béhu algoritmu je tedy velice zatizena poctem nalezenych triplexi. Optimalni
pristup k paméti by bylo mozné vyfesit buffery v ramci sdilené paméti. Problémem vsak je
velikost dostupné sdilené paméti, ve které se nachéazeji prvky diagonél. S vyuzitim bufferu
by musel byt pocet diagonélnich prvki omezen, a tim by klesl vykon celé aplikace. V pfi-
padé pristupu do globalni paméti Ize pocitat, Ze jelikoz sekvence byla prochazena vlakny pii
vypoctu diagonél, bude vétSina ¢tenych hodnot stile dostupné v L1 cache.

Zjednoduseny kod vysledné optimalizované funkce:

#define TRIPLEXBUFFERSIZE 400

//nateni sekvence do bufferu

buf_i = 0;
for (i = start_ch; i <= end_ch; i++)
{

if (i == end_gap) buffer[buf_i++] = ’-7;
if (i+offset < size_HW) buffer[buf_i++] = datal[il);
if (i == start_gap) buffer[buf_i++] = ’-7;

}

buffer[buf_i] = ’\0’;

//vypis informaci i sekvence soubéZné
printf ("%s %s\n", info, buffer);
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Kapitola 4

Testovani, ovérovani, ohodnoceni a
moznosti rozsireni

4.1 Ovérovani korektnosti vysledki

Korektnost

P1i prevodu algoritmu bylo velmi dulezité dbét na korektnost vysledki kazdé nové verze.
U paralelniho zpracovani pomoci technologie CUDA je nutné klast diraz na spréavnost pii-
Fazovani indext jednotlivym vldknim. Ale také je nutno dbat na synchronizaci vlédken a
synchronizované zapisovani hodnot do paméti. Kazdou tpravu kédu proto bylo nutné tes-
tovat na korektnost. V piipadé provedeni vice tprav bez testoviani by mohla nastat chyba
ve vysledcich, kterd je témér nedohledatelna, zvlasté v pripadé, pokud se projevuje jenom
na nékterych spusténych vlaknech.

Pii testovani korektnosti bylo vychézeno z vysledkia ptvodniho algoritmu, ktery byl
modifikovan pouze do takové podoby, aby bylo mozné vysledky kontrolovat. Pfi vyvoji bylo
nutné udrzovat i sekvenéni (pvodni) verzi algoritmu, ktera byla dle potfeby modifikovana
pro produkci kontrolnich vypisi. Za tcelem jednoduchosti byl do programu implementovan
jednotny vstup, kterym je mozné zvolit spusténi paralelni ¢ sekvenéni verze algoritmu.
Nacitani parametri je jednotné pro obé verze. Rozdéleni jednotlivych parametri probihé
az pred samotnym spusténim vybrané verze algoritmu.

Kontrola pomoci debuggeru v tomto pfipadé nepiipadé v tvahu, jelikoz je t¥eba kontro-
lovat velké mnozstvi hodnot najednou, v idedlnim piipadé pro nékolik cykli béhu algoritmu.
Za ucelem testovani korektnosti vznikly automatizované testy pro piikazovy fadek konzole
MS Windows.

Hlavni test je zaméfen nejen na korektnost hodnot, ale také na spréavnou synchronizaci
zépisu. V obou verzich programu byly doplnény pomocné vypisy kontrolujici obsah diago-
nélnich prvka v kazdém kroku. Tento zpusob kontroly vede u sekvencni verze ke zjisténi
postupné pfibyvajicich hodnot v jednotlivych proménnych. V piipadé paralelni verze je slo-
zité sledovat vystup, jelikoz vypis z jednotlivych vldken probihé paralelné. Ve vystupnim
souboru se tedy prolinaji vypisy ze vSech spusténych vlaken. Vystup obou verzi je proto
setfidén a porovnan. K porovnéni je vyuzivan program WinMerge, ktery dokaZze zarovnat
dva podobné soubory v pfehledném rozhrani a zvyraznit jejich rozdilnost.

Vsechny testy jsou pfiloZzeny na dodaném médiu ve slozce ./tests. Je zde dolozen také
instalacni soubor programu WinMergre a stru¢ny névod ke zprovoznéni a pouziti automa-
tizovanych testu.
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Kontrola indexace

Jak bylo zminéno v odstavci Dusledky rozdélent

kapitoly Architektura Fermi, spravné indexace je v programech pro platformu CUDA ob-
tiZznym problémem. Z toho duvodi je jeden z automatizovanych testii zaméfen na tuto
tlohu. Simuluje sekvenéni zapojeni vldken do struktury stejné, které je pouzivina v CUDA
implementaci.

Ukolem je zjistit viechny indexy pouzivané jednotlivymi vlakny. Kontrola je nutna z di-
vodu prekryvajicich se p¥istupt k dattim. Pro kazdé vldkno jsou vypsany indexy pouzivané
za béhu programu. Kontrola probih4 stejnym zptisobem jako v predchozim pripadé, tedy se-
Fazenim a diferenci softwarové simulace a hardwarové implementace. Ke spravnému spusténi
je nutné mit dostupné prostiedi Python verze 3.0 a nové&jsi.

Ladéni

Ladénim lze v p¥ipadé vyvoje pro platformu CUDA nazyvat zkouméni hodnot proménnych
a ¢asti paméti jednotlivych vldken pomoci debuggeru. Na prvni pohled neni ziejmé slozitost
této tlohy. Ctyfi pétiny doby préace na tomto projektu nebyl dostupny debugger pro jednu
grafickou kartu. Pokud byla grafickd karta samostatné osazena v jednom stroji, bylo mozné
spusténi budto vypodtu nebo grafického vystupu. Dtsledkem tohoto faktu je nemoZnost
ladéni kédu na jednom stroji.

Za timto ucelem bylo nutné pouzit dva PC propojené mistni siti. Jednotka s CUDA
kompatibilni kartou slouzila v daném okamziku jako vypocetni, na druhé jednotce bylo
spusténo vyvojové prostiedi se spusténym debuggerem, ktery je v piipadé CUDA platformy
nazyvan Nsight Monitor. Spusténi a ladéni béhu programu tedy probihalo vzdalené.

Pri finalnich fazich prace byl spole¢nosti Nvidia vydan novy balik ovladaci a debuggeru
umoziujici ladéni kédu na jedné karté na jednom PC. Jednalo se vSak o beta verzi, ktera
v mnoha pripadech vypisovala spousty varovnych ¢i chybovych hlaSeni.

Implementace paralelni verze algoritmu tedy vznikala pomalym tempem z divodu vyse
zminénych faktt. Zvlasté pii pfevodu algoritmu z existujici verze je dulezité dbat na sprav-
nost postupu, coz v tomto pripadé vyzadovalo nadmérnou spoustu ¢asu diky komplikova-
nému postupu.

V ko6du se na nékolika mistech nachazeji zakomentované ladici vypisy. Jak byva zvykem
v programech pro CPU jsou tyto ¢asti zasazeny do podminénych vyrazi omezenych jednou
z definovanych konstant. JelikoZ se jedné o paralelni systém, vypis ladicich informaci byl
nutny ¢asto pouze pro jednotliva vlakna. Omezeni globalni proménnou by v tomto pripadé
nemélo smysl. V komentaii se tedy vzdy nachézi vyjpisovd Cast ladici informace, kterou je
vzdy nutné doplnit vhodnou podminkou, aby byla vypsana pouze v konkrétnim piipadé.
Cilem tohoto systému vypist je ziskat informace pouze o konkrétnim vldkné v konkrétni
situaci a zbavit se tak nutnosti hledat tuto informaci ve vypisu vSech vlaken.

, v

4.2 Testovani i¢cinnosti nového algoritmu

Sestava pro testovani

V tabulce, umisténé v pfiloze B: Testovaci sestava, jsou uvedeny podstatné hardwarové a
softwarové parametry sestavy, na které byla implementace testovana. V pfipadé implemen-
tace pro CUDA kompatibilni zafizeni jsou tyto parametry dulezité, nebot sestaveni pro-
gramu na jiné konfiguraci maze zpusobovat znacné problémy, zvlasté v pripadé odlisného

48



CUDA SDK. Duavodem jsou rychlé a vyznamné zmény v SDK promitajici se do imple-
mentaci. Pfikladem muZe byt podpora vyuziti funkce printf(), kterd je dostupné pouze pod
SDK verze > 3 a vyzaduje podporu vypocetni kompatibility > 2.0, kterou je nutné aktivovat
explicitné u prekladu.

Zptusob testovani

Testovani u¢innosti implementace algoritmu probihalo v nékolika iteracich. V kazdé iteraci
byl méfen béh programu v softwarové a hardwarové verzi pro zadany vstup. Vstupni sekvence
byly rozdéleny do nésledujicich kategorii:

e null - sekvence neobsahujici ziddné triplexy
e full - sekvence plné moznych triplexi
e random - sekvence obsahujici ndhodné generované nukleotidy

e real - existujici nasekvenované fetézce nukleotidu

Pro kazdou z téchto kategorii byl proveden test na 5-ti pfipravenych vstupnich souborech,
obsahujicich rtizné dlouhé sekvence nukleotidi dané kategorie. Pro kazdy vstupni soubor
probéhlo 5 méfeni rychlosti béhu programu s pfesnosti na milisekundy.

Aby bylo méfeni objektivni, za¢ind méfeni ¢asu b&hu programu v softwarové verzi az
piimo pfed smyckou hlavniho vypocétu. V piipadé hardwarové (CUDA) implementace je
také do vysledného Casu zahrnut ¢asové tseky, ve kterych jsou data kopirovina smérem do
karty a zpét. Proces kopirovani je nedilnou a nutnou soucasti vypoctu, proto je zahrnut do
celkového ¢asu b&hu programu.

V pripadé obou algoritmu pii méfeni zlistal aktivovany vypis nalezenych vysledku na
standardni vystup, ktery byl nésledné pfesmérovian do souboru. Divodem k jeho ponechani
byl fakt, Ze algoritmus je vzdy v béZném rezimu spoustén s aktivovanym vystupem. Proto je
vhodné zakomponovat tuto ¢asovou hodnotu do celku. V pfipadé implementace na CUDA
platformé mtize mit vypis, diky zminénym obtiZnostem funkce printf(), zna¢ny vliv na vy-
sledny ¢as bé&hu.

Méteni bylo providdéno pomoci vzdaleného piipojeni k PC s CUDA kartou, aby nebyl
vysledek ovlivnén zatizenim grafickych vypoctu karty. Byla pouZita verze bez podpory roz-
déleni na ¢asti, jelikoZ se tato funkce projevila jako velice neefektivni pfi minoritnich testech.
Funkce rozdéleni do ¢asti byla tedy pro ziskani optimalniho vysledku deaktivovana pomoci
komentait ve zdrojovych kédech, aby byly Zetfeny prostiedky grafické karty'. Finalni stav
zdrojového kédu odpovidé konfiguraci pouZivané pii testovani.

Pro testovani byly zvoleny fixni parametry spusténi. Cilem bylo ziskat statisticky smé-
rodatny vysledek, proto byly porovnévany vystupy béht se stale stejnymi parametry.

Vysledky

Hodnoty v8ech naméfenych ¢asti je mozné nalézt v souboru . /test/experiments.xlsz na pii-
lozeném CD. Pouzité vstupni sekvence rozdélené do zminénych kategorii je mozné nalézt ve
slozce . /input/ na stejném médiu.

Ly p¥ipadé pouziti podminéného vyrazu by byl vypocet zatiZen zbytednymi komparacemi, proto byl
zvolen komentar
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Zrychleni vyhledavani dle typi vstupnich sekvenci

) ] e

Zrychleni
~
w

10 100 1000 10000 100000 1000000 10000000
Délka vstupni sekvence v nukleotidech (log)

—Sekvence neobsahujici triplexy Sekvence bohaté na triplexy —N&hodné sekvence —Reélné sekvence

Obrazek 4.1: Vysledné zrychleni pro riizné typy vstupnich sekvenci

Vysledné zrychleni na grafické karté je vyneseno do grafu zobrazeného na obrazku 4.1.
Jak je vidét, zrychleni pro kratké sekvence je zévislé na vstupni sekvenci. Pro sekvence o délce
vétsi nez 10000 nukleotidii se zékmity zpisobené odliSnosti vstupni sekvence minimalizuji
a kiivka se bliz{ hranici ¢tyfnasobného zrychleni.

7Z grafu je také patrné, Ze narust vykonu pro sekvence bohaté na triplexy neni tak patrny,
jako u ostatnich typu sekvenci. Toto je zptisobeno slozitosti exportni funkce. V piipadé béhu
na grafické karté je kazdy export triplexu do na vystup ¢asové naro¢nou operaci, jelikoz ji
provadi pouze jedno z vlaken. V8echna dalsi vlakna jsou v ten moment zastavena na bariéfe
a Cekaji na dokonéeni exportu.

Porovnani teoretického naristu vykonu na grafickych kartach

pro realné sekvence
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Obrazek 4.2: Teoreticky dosazitelné zrychleni pii vyhledavéan{ triplext v realnych sekvencich
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Grafickid karta, na které bylo provadéno testovani patii v segmentu grafickych karet
do nejnizsi t¥idy. Jelikoz se jedna o grafickou kartu notebooku, jsou vypocetni vlastnosti
karty omezeny na tolik, aby bylo mozné kartu v malém 8asi uchladit. Vysledné zrychlen{ je
tedy odrazem vykonu grafické karty, které disponuje pouze 2-mi streaming multiprocesory
a 96 CUDA jadry (viz Testovaci sestava).

Dnes dostupné karty disponuji az 1536-t1 CUDA jadry, vyssi propustnosti paméti a mno-
honéasobné vyssim taktem jadra a pamétovych modul@i®. S ohledem na viechny vlastnosti
vykonnéjsich karet byly vysledky testovani aproximovany pfislusny koeficienty a vyneseny
do grafu. Vysledné porovnani hodnot pouzité testovaci karty a aproximované ziskanych hod-
not vykonné moderni karty jsou zobrazeny v grafu na obrazku 4.2. Teoretické zrychleni pro
vykonnéjsi kartu presahuje hodnotu 60.

4.3 Experimentalni ohodnoceni a budouci prace

Experimentalni ohodnoceni

Jak je patrné z kapitoly Testovani ucinnosti nového algoritmu, navrhem a naslednou imple-
mentaci paralelni podoby algoritmu bylo ziskano zna¢né zrychleni. V p¥ipadé karty, na které
byla implementace testovina byla hodnota zrychleni pro reilné sekvence v priméru 3,46.
Bylo odvozeno odpovidajici zrychleni pro vykonné&jsi variantu grafické karty, které dosahlo
hodnoty 55,38.

Zma¢ného zrychleni bylo dosaZeno diky spravnému vyuziti hierarchie paméti architektury
Fermi. V8echny ziskané poznatky o vypocétech SIMT a stavbé karet prizptusobenych pro
CUDA vypocty byly aplikoviny do navrhu s cilem dosdhnout jak nejlepsiho vysledku.

Na grafickych kartach je mozné dosdhnout v pfipadé nékterych algoritmi az nékolika
set nasobného zrychleni. Toto v8ak neplati pro paralelizovany algoritmus, jelikoz zavislosti
hodnot v matici vypocti nedovoluji samostatny béh kazdého vlakna. Vypocet je tedy za-
tizen synchronizaci vlaken v ramci bloku. Ze stejného divodu bylo nutné zavést piekryvy
v mistech pfechodii mezi vypocty jednotlivych vldken, coz mélo za nésledek dalsi omezeni
moznosti zrychleni.

Poslednim omezujicim faktorem je mnoZstvi podminénych vyrazi, které se v algoritmu
vyskytuji. Mnozstvi vétveni programu je vysledkem uvaZzovani mnoha vlastnosti triplexi,
které se vyuzivaji. Eliminace vétSiny podminénych vyrazi proto neni mozna. Kazdy z téchto
vyrazi predstavuje problematické misto paralelizace, proto je téméf nemozné dosahnout
aplné optimalniho zptsobu paralelizace.

I pres vSechny sloZitosti, které byly pii prevodu algoritmu zjistény, je vysledek uspoko-
jujici, pri¢emz dosazitelné zrychleni pro bézné dostupné grafické karty se pohybuje fadech
desitek.

Budouci prace

Tato podkapitola v nékolika odstavcich shrnuje mozné sméry dalsiho vyvoje této aplikace.
Kazdy odstavec pfedstavuje jednu moznost pokracovani.

%jedna se o vlastnosti modelu NVIDIA GTX 680
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Roz8itfeni o dalsi mozné typy triplexi

Ptavodni algoritmus je navrzen pro hledéni intramolekularnich triplexi. Modifikaci zptisobu
hledani by bylo vhodné algoritmus rozsifit o moznost hledani intravldknovych triplext.
Touto modifikaci by se znacné rozsitila mnozina nalezenych triplexii.

Zapouzdreni do knihovny

Vysledny projekt je koncipovan jako program pro hledani triplext s moznosti vybéru verze,
kterd ma byt pouzita. Do budoucna by bylo vhodné pievést program do formy knihovny,
kterou bude mozné nalinkovat do jinych programi. V piipadé pfevodu do knihovny by bylo
vhodné také zavést moznost nacitani riznych forméata vstupnich dat. Momentalné program
pracuje se vstupy v ¢isté textové podobé, tedy se sekvencemi nukleotidi.

Rozsifeni o heuristickou nastavbu

Béhem iteraci ndvrhu se objevila také myslenka modifikace algoritmu do heuristické podoby.
Vysledny navrh, ktery je v této praci popsan, by se v pfipadé heuristického feSeni prezentoval
jako presné hledani.

Béh hledéni by byl rozdélen do nékolika dil¢ich kroki. Dle uZzivatelem nastavenych pa-
rametru by se heuristicky nastavila funkce hledéni ¢asti triplexi, které neobsahuji inzerce
a delece. Funkce by prohledala paralelnim zpisobem celé vldkno na vyskyty dil¢ich tri-
plexnich tseki. Vysledkem by byla vstupni sekvence oznacend v mistech potencionélnich
vyskytt triplexa.

Nasledujici krok by shlukovou analyzou nalezl potencialné zajimavé tseky v stupnich
dat. Kazdy jednotlivy tsek by byl nésledné prfeddn podrobné analyze pomoci presného
hledani. Diky tomuto postupu by se eliminovala zna¢né ¢ast vstupnich dat, které je v pripadé
aktualniho pristupu teoreticky zpracoviavana zbytecéné. Cenou za toto feSeni by byla ztrata
informaci o nékterych triplexech, ktery by nebyly nalezeny diky nepfesnosti heuristické
funkce ¢i shlukové analyzy.

Pivodné béhem névrhu bylo uvazovano, Ze toto rozsifeni bude v kone¢ném feSeni také
implementovano. Bylo vSak zjisténo, Ze slozitost shlukové analyzy na CUDA platformé by
diky neefektivité dynamické alokace a atomickych funkci, byla nadmérné a vyzadovala by
mnoho ¢asu, ktery by mohl pfevySovat i ¢as dostupny k vypracovani této prace. Proto bylo
od tohoto zaméru upusténo.

Ptevod pro platformu OpenCL

Programy psané pro CUDA platformu jsou velice podobné programtim pro platformu OpenCL
(viz informace v odstavci OpenCL). Do budoucna by bylo vhodné pievést implementaci také
pro tuto platformu. JelikoZ se jedna o univerzalni platformu pro paralelni zpracovani, bylo
by mozné takto zarucit béh programi na grafickych kartach jinych znacek, pfipadné na
kartach FPGA.

Integrace do webového rozhrani

Soubé&zné s touto praci vznikalo, jako dalsi diplomovéa prace, uzivatelské webové rozhrani pro
vyhledavani triplexti s moznosti grafického vystupu nalezenych dat. Zakladem pro stavbu
tohoto rozhrani byl pavodni sekvenéni algoritmus, ze kterého vychazi i tato prace. Aplikace
poskytuje prehledny pristup k vyhledavani a pokrocilé moznosti filtrovani, proto by bylo
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vhodné nahradit sekvenc¢ni algoritmus paralelni verzi navrzenou a implementovanou v této
praci. Mohl by tak vzniknout komplexni portél pro rychlé akcelerované hledani triplexu
s uzivatelsky privétivym rozhranim.
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Kapitola 5
ZAavér

Ucelem této prace bylo navrhnout paralelni zpiisob vyhledavani triplexit v DNA, ktery
vychézi ze znamého TeSeni a je mozné jej implementovat na dostupnych architekturach.
Ve vysledku vznikl navrh feSeni i s odpovidajici implementaci, ktery je schopen urychlit
vyhledavani triplexti az 50-ti nasobné oproti existujicimu sekvenénimu feSeni a to pfi
zachovéani veskerych uvazovanych vlastnosti triplexi.

Prvni ¢ast prace, kapitola 2, byla vénovana detailnimu pohledu na triplexy. Triplexy zde
byly rozdéleny do nékolika kategorii dle specifickych vlastnosti. Nutnost znalosti informaci
o triplexech byla promitnuta do névrhu, jelikoZ zpracoviavany algoritmus p¥i vypoctu uva-
zuje témeér vSechny doposud znamé vlastnosti triplexi. Dalsi ¢ast kapitoly 2 byla vénovana
prehledu dostupnych technologii se zaméfenim na platformu Nvidia CUDA. Detailni piehled
vlastnosti SIMT vypoctu a vlastnosti architektury CUDA Fermi byl zde umistén za tcelem
uplného vysvétleni vSech optimalizaci, které byly provedeny ve vysledném FeSeni.

Kapitola 3 predstavuje vlastni navrh pfevodu sekvenéni verze algoritmu do paralelni po-
doby pro platformu CUDA Fermi. Veskeré zde uvedené postupy se odvolavaji na vlastnosti
CUDA platformy a vychéazeji z pfedem ziskanych znalosti o této platformé. Popis implemen-
tace v dalsi ¢asti kapitoly popisuje detaily mapovéani algoritmu a optimalizace provedené za
ucelem Setfeni prostiedkd, ¢i za Gcelem dosazeni vétsiho zrychleni.

Posledni z kapitol, kapitola 4, popisuje dosazené vysledky a zptisoby jejich ziskani. Druhé
polovina kapitoly je vénovana moznym pokracovani této prace.

Néavrh feSeni byl pojat komplexné, proto by dalsi prace na jeho zlepSeni spocivaly v op-
timalizacich malych detaili souvisejicich s implementa¢ni platformou. Aktuélni stav imple-
mentace je na drovni beta verze programu. Pro nasazeni do praxe by zajisté bylo nutné
provést vétsi mnozstvi komplexnich testii a vysledné feSeni zaclenit do uzivatelsky privétivé
formy, jak bylo naznaceno v podkapitole 4.3.

V kombinaci se soucasné vyvijenym webovym rozhranim by se mohla implementace stét
komplexnim nastrojem pro presné vyhledavani triplexti v DNA a uzivatelim tak poskytnout
rychly nastroj pro jejich analyzu.
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Priloha A

Obsah CD

./doc
./info
./input
./src
./test
./text

programovéi dokumentace

informace o pouzivanych zafizenich
ukézkové vstupni soubory

zdrojové soubory projektu
automatizované testy programu
zdrojové soubory textové verze préace
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Priloha B

Testovaci sestava

Informace o sestavé

hardware

typ: HP EliteBook 8560w

procesor: Intel Core i7 2670QM, 2.2Ghz, 4 jadra/8 virtualné
pamét: 10GB DDRS3, 1800Mhz, dual channel

GPU

typ: Nvidia Quadro 1000M

jadra: 96 CUDA jader

procesory: 2 streaming multiprocessory

pamétova sbérnice:

128-bitova

pamét: 2048MB DDR3, dedikovana pamét
propustnost paméti: 28.8GB/sec
vypocetni kompatibiita: 2.1

software

operacni systém:
SDK:

ovlada¢ GPU:
debugger:

MS Windows 7 Professional, 64bit
CUDA SDK 4.10.124.1345

Nvidia Quadro 301.24 Beta

Nvidia Parallel Nsight 2.2.0.12097 Beta
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Detailni informace o grafické karté

Device: "Quadro 1000M"

CUDA Driver Version / Runtime Version 4.1/ 4.1

CUDA Capability Major/Minor version number: 2.1

Total amount of global memory: 2048 MBytes (2147483648 bytes)
( 2) Multiprocessors x (48) CUDA Cores/MP: 96 CUDA Cores

GPU Clock Speed: 1.40 GHz

Memory Clock rate: 900.00 Mhz

Memory Bus Width: 128-bit

L2 Cache Size: 131072 bytes

Total amount of constant memory: 65536 bytes

Total amount of shared memory per block: 49152 bytes

Total number of registers available per block: 32768

Warp size: 32

Maximum number of threads per block: 1024

Maximum sizes of each dimension of a block: 1024 x 1024 x 64
Maximum sizes of each dimension of a grid: 65535 x 65535 x 65535
Maximum memory pitch: 2147483647 bytes
Concurrent copy and execution: Yes with 1 copy engine(s)
Run time limit on kernels: Yes

Integrated GPU sharing Host Memory: No

Support host page-locked memory mapping: Yes

Concurrent kernel execution: Yes

Alignment requirement for Surfaces: Yes

CUDA Driver = CUDART, CUDA Driver Version = 4.1,
CUDA Runtime Version = 4.1, NumDevs = 1, Device = Quadro 1000M
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Priloha C

Manual

Pozadavky a preklad

Soubor projektu je mozné nalézt ve slozce . /src. Projekt je konfigurovan pro prost¥edi Micro-
soft Visual Studio 2010. Ke korektnimu piekladu je nutné vlastnit grafickou kartu Nvidia
podporujici s architekturou Fermi ¢i novéjsi, nainstalované CUDA SDK 4.1 nebo novéjsi a
vyvojarskou verzi ovladacu grafické karty kompatibilni s nainstalovanym SDK a dostupnou
kartou. Vyzadovéan je preklad na 64 bitové architektuie z divodu korektni adresace vSech
spousténych vypocetnich bloki.

Vstup

Program ve vstupnim souboru o¢ekavé textovy soubor se sekvenci nukleotidi zapsanych dle
zvyklosti dle prvniho pismene. Velikost pismen nehraje roli.

Ukazka vstupu

tttctcctatcttcttecteggg
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Parametry vstupu

-a - nastaveni parametru Lambda 0,1,4,5

-b - nastaveni parametri Lambda 2,3,6,7

-c¢ - nastaveni parametru Mi 0,1,4,5

-d - nastaveni parametra Mi 2,3,6,7

—e - minimalni hodnota skoére

—-f - nézev vstupniho souboru

—i - miniméaln{ délka smycky

— - maximalni délka smycky

-l - minimalni délka triplexu

-p - hodnota p value

—-s - maximélni pocet krokt diagonalné

-t - typ triplexu

-v - vypis hlaSeni

-~z - verze spuSténi ( h — hardware, s — software, hd — hw debug, sd — software debug )
Vystup

Program vypisuje vysledky na standardni vystup. Kazdy nalezeny triplex se nachézi na
jednom Fadku. Jsou postupné vypsany jeho vlastnosti a nésledné sekvence nukleotidii.

Ukazka vystupu

E 1 12 13 23 b 11 5.706780e-001 1 tttctcctatct--tcttccteggg

Vlastnosti vystupu

E - "exported", znamen4 triplex nalezeny ve standardnim béhu algoritmu
1 - startovni pozice triplexu

12 - pozice zac¢atku mezery

13 - pozice konce mezery

23 - koncova pozice triplexu

5 - ziskané skére

11 - délka triplexu

5.70... - p-hodnota

1 - pocet inserci/deleci
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Upozornéni ke korektnosti vystupu

Pfi vystupu z programu je vzdy vhodné nasmérovat vysledek do souboru. Vypisy pfimo do
konzole byvaji problematické z diivodu paralelniho pfistupu. Na vystupu tak vznikaji oblasti
prazdnych znaki, na misto exportovanych triplext. Tato vlastnost je zptisobena problémo-
vou implementaci' funkce printf() v CUDA API. Vystup do souboru by mél vzdy poskytovat
korektni vystup. Je vhodné jej sefadit dle zvolenych parametri jelikoz pii paralelnim zpra-
covani se vysledky zapisuji dle aktualné zpracoviavanych vldken. Z pohledu vystupu tedy
nédhodné v porovnéni se sekvenéni verzi programu.

tato funkce byla zpfistupnéna aZ v novych verzich API ( > 2.0), divodem je slozitost dynamické alokace
na streaming multiprocessorech
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Priloha D

Ukazkova konfigurace a jeji vystup

Vstup

example.txt:

tttctcctatcttcttccteggg

Spusténi

DIP.EXE -f example.txt -s 20 -e 4 -1 4 -1 0 -j 0 -t 2 -p1 -xh

Vystup

E 1 12 13 23 5 11  5.706780e-001 1 tttctcctatct--tcttcctcggg
E 2 8 10 16 5 5.706780e-001 0 ttctcct-a-tcttctt

E 4 12 13 20 7 8 3.046374e-001 1 ctcctatct--tcttectc

E 11 15 16 20 4 5 6.237916e-001 0 cttct--tcctc
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