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Introducio [

Workflow CellHeap computacao

Proposto pela Fiocruz, CellHeap é um workflow cge | | i utpuiflas [ Procissngsegs (st e
flexivel, portatil e robusto para analisar grandes — 1st Phase 2nd Phase
conjuntos de dados scRNA-seq Samp || = _cirien | - 0 Dracialiroomiin
o Controle de qualidade em todas as fases de | l
execucao
o Permite aproveitar plataformas que suportam | 3 -
dados em larga escala, como P ilaiisation ard ehancon e | l
1 ath Phase 3rd Phase

supercomputadores ou nuvens - =
teri uali

Composto por 5 fases

Maria Clicia S. Castro et al. CellHeap: A scRNA-seq workflow for
large-scale bioinformatics data analysis. bioRxiv, p. 2023.04. 19.537508,
2023.




12 fase CellHeap [

Curadoria e framework computacao

e Curadoriadas amostras
o Indmeros repositorios publicos armazenam amostras
o Uso de ferramentas, como SRA toolkit para baixar as amostras e valida-las

e Sobreimplementacao do framework
o Realiza etapa de pré-processamento dos dados
o Executa 3 comandos: vdb-validate, fastqg-dump, gzip
o E executada no ambiente de nuvem da AWS com o servico ParallelCluster
O

A execucao pode ser realizada com ou sem work stealing
m Umatécnica adotada para balancear a carga de trabalho dos CPUs e dos nés do

cluster



19 fase CellHeap N L‘

Funcionamento do framework computacao

e Recebe uma lista de amostras, geralmente obtidas do repositorio de dados
genéticos como o NCBI

e Alocacadaamostra auma thread que executa uma sequéncia de comandos
para validacao, conversao e compressao dos arquivos SRA

e Asexecucoes das threads ocorrem em multiplos nés chamados worker
nodes

e O trabalho (um conjunto de threads especificas) realizado por cada worker
node é determinado inicialmente por um Unico né.



MOtivagéo Instituto de m

computat;éc')
Analise e entendimento do framework (sem work stealing)

e Speedup abaixo do esperado: 2,8 com dois nds (4vCPUs)

e Observar aeficiéncia do framework
o Quanto ao uso de diferentes instancias do EC2
o Quanto ao escalonamento
o Quanto ao niumero de threads



Propostas e Objetivos L‘
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Propostas

e Verificar o tempo de execucao das sequéncias com diferentes configuracoes
o Diferentes numeros de threads
o Instancias menos custosas

Objetivos

e Buscar uma configuracao de threads e instancia de forma a aproveitar o
maximo do paralelismo

e Limitar o tempo de execucao de uma thread com varias sequéncias ao tempo
da sequéncia que é executada em maior tempo

e Analisar qual configuracao poderia ter um custo mais baixo e que obtivesse
um resultado proximo



Resultados Experimentais

Total

Sequéncias mé6idn.xlarge mé6idn.large
SRR Tamanho | . Te.n'fpo

individual | 4 threads | 2 threads | 4 threads | 2 threads

1| 12570722 | 591,90 miB | = 279,695 3(;3519)5 iﬁgi)s 3(????)5 3&?51)5

2 | 12570159 | 9s40miB | ~4s08s | ' (312'521)5 ?fﬁ,ozs) igi,gg)s ?fifz?

3| 11783065 | so80miB [ ~a951s | (g'gz)s (7T02'f’15) 1(1221)5 (7T02’3F,015)
4 [ 11783964 | 131,40 MiB | =74,19s 1;2'527)5 1(25;2)5 1(:;%5 1(2235
5| 11783961 | 209,70 MiB |= 119,175 2(?;’P615)s 1(123’319 )S 2@;&2)5 1(?1325)5

6 | 1553580 | 114,00 MiB | = 37,05s (9T037P12§‘ legl,zLe;s) 23;333;323) ?31?3725)'

7 | 11400384 | 31,60 miB | = 11,645 f’fﬁ:? (1T525;313) (3T1 4’?:,315)' (1T52’ﬁ§

8 | 19484251 | 43,10 miB | = 16,175 ?ﬁ;‘g (1T92'7F,825) ?;25,',825) (132’?25)

9 | 23922989 | s5.40 MiB | =~ 21,75 (2T1 1'7P11§‘ (lel'ills) (2T11,9les) (2T11,z?3415)
Tempo | o725 | 398,275 | 456,175 | 405,67s | 453,665

Instituto de iy
computaca

e Escalonamento foi feito de forma intercalada

e Leituradatabela:

L 373,59 i} 21.71s 4
’ (T1P1) T (T1P)
. 114,375 ,
v L}
(T2 P1) (visualizagéo processo 1 com 4
threads m6idn.xlarge)
) 207,655 ,
L}
(T3 P1)
30,91s
(T4 P1)

e Configuracoes das instancias
O  méidn.xlarge: 4 vCPUs / 16 GiBRAM/SSD 237 GB

O  méidn.large: 2 vCPUs / 8 GIBRAM/ SSD 118 GB
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Resultados Experimentais m
computacao

Analise da tabela

e Ainstancia méidn.large com um CPU fisico obteve tempos préximos aos da
méidn.xlarge com dois CPU:s fisicos.

e Atraso no término de cada sequéncia em nds que possuem mais threads

e Neste experimento, CPUs adicionais ndo oferecem o nivel de beneficio
esperado

e O escalonamento utilizado prejudica o tempo total da execucao sem work
stealing
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computat;éa

e Ainstanciado tipo méidn.large demonstra vantagens sobre a
méidn.xlarge: além de obter um resultado préximo, custa metade do preco

e O numerode CPUs pode nao ser o unico fator que influencia o tempo

e Limitacdo do algoritmo de escalonamento (round robin) usado

Até

mé6idn.large UsD 0,15912 2 8 GiB 1x 118 SSD NVMe ;
25.000 megabits

Até

mé6idn.xlarge UsD 0,31824 4 16 GiB 1 x 237 SSD NVMe '
30.000 megabits

Amazon Web Services (2025)

11



Trabalhos Futuros L‘

computat;éa

e Analise mais aprofundada do uso de CPU e as taxas de leitura e escrita obtidas
tanto para os arquivos finais no armazenamento de longo prazo quanto no
armazenamento local para arquivos temporarios

e Realizacdo de mais testes com um nimero maior de sequéncias de tamanhos
maiores
o Usode métricas estatisticas e nova visualizacao dos dados

e Utilizar diferentes algoritmos de escalonamento para evitar o uso de work
stealing

e Otimizar a execucao dos comandos da Fase 1 com versoes paralelas

fastg-dump VS fasterg-dump gzip VS pigz
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Fim da Apresentacao | m
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