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1 Bevezetés

A bioinformatika - napjaink egyik intenziven fejlédo interdiszciplinaris tudoményaga.
Egyik f0 szakteriilete a molekularis bioinformatika, amely az €16 szervezetekben
fellelhetd informacidhordozé molekulakat (a DNS-t) alkotd bazisparok sorrendjének
meghatarozasaval, feldolgozasaval, értelmezésével foglalkozik.

A DNS vagy teljes nevén a dezoxiribonukleinsav egy ismétlddé nukleotid
egységekbdl allo nagyméreti molekula (polimer), amely az ¢€l6 szervezetek
felépitésében és reprodukcidjaban tolt be fontos szerepet.

* Az €16 szervezeten beliil lehetdvé teszi a genetikai informacid biztonsagos
tarolasat, igy példaul az elhalt sejtek helyére, az eredetivel (kozel) megegyezd
sejtek keletkezhetnek.

* Szaporodasnal biztositja az egymast kovetd generaciok kozott a tulajdonsagok
tovabbadasat

* Raadasul lehetéve teszi, hogy ezek a tulajdonsdgok a keresztezés és a mutacid
soran meg is valtozzanak. Ezen lehet6ség hidnydban nem lenne evolucio,
amely az ¢élélények kornyezethez vald alkalmazkodasanak igen fontos
képessége.

Ahogy az elébb emlitettiik, a DNS molekula ismétl6d6 nukleotidok sorozatabol all. A
nukleotidok harom, egymashoz kapcsolodo elembdl épiilnek fel, ezek:

* Egy nitrogén tartalmu szerves bazisbol Adenin, Timin, Citozin vagy Guanin
* Egy pentoz cukorbdl (dezoxiribdz)
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1. abra a DNS molekula egy szakasza
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Mivel a nukelotidok egymastol, csak a szerves bazisban kiilonboznek, ezek alapjan
négy fajta épitékovet A, C, T, G kiilonbdztethetiink meg.

A DNS szekvencia tehat egy A, C, T, G betlikbdl all6 sorozattal kodolhatod, amelynek
hossza fiigg az adott él6lényt6l. Egy virus esetében par ezer bazispar, mig az ember
esetében mintegy 3.15 milliard bazispar hosszusagu.

Példaként itt van két emlés DNS-ének egy-egy szakasza, amibdl ha mas nem is, az
azért remekiil latszik, hogy a haziegér és az ember kozott vannak aprobb genetikai
eltérések.

*  Mus musculus TGCGTTCTCA CCAGGCTCCT CGGCAATGCC A
*  Homo sapiens TGCGATCTCA CCAAGATCTT CCGAAATGCC A

Habar a fenti szekvencidk meghatarozasara a 1970-es évektdl tobb modszert is
kidolgoztak, illetve a megléviket tokéletesitették, valamennyi eljaras kdzos vondsa,
hogy a bazisok sorrendjét csak kis (maximum ~1000 bazis) méretii toredékekben
(read-ekben) képes meghatdrozni. Fontos kiemelni azt is, hogy a sorrend
meghatarozasanal hibak is felléphetnek.

A kovetkezd szakaszban par, napjainkban hasznalatos DNS szekvenald berendezés
adatait gyljtottik ossze.

ABI 3730 XL B B
*  Maximum 1,100 bazis / read
e 96 read / futtatas “
* 1Mbazis / nap

Metodus: Sanger
Koltség: 1$/Kbazis

Roche GS FLX / 454

e Maximum 400 bazis / read

~ 1 milli6 read / futtatas

¢ Maximum 400Mbazis / futtatas
Metodus: Pyrosequencing
Koltség: 0.1$/Kbazis

Illumina Genom Analyzer IIx / Solexa

e Maximum 76 bazis / read

e~ 160 milli6 read / futtatas

e Maximum 10Gbazis / futtatas

* Metodus: Sequencing by synthesis
* Koltség: 0.01$/Kbazis
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Ahogy lathato, a kiilonb6z6 metddusok, kiilonb6z6 méretii read-eket eredményeznek.
Minél hosszabbak a toredékek, annal konnyebb beldliikk az atlapolodod szakaszok
figyelembe vételével a teljes szekvencia rekonstrudlasa (de novo szekvenalas)
Ugyanakkor ezek a modszerek rendszerint dragabbak, és lassabbak, mint a kisméretii
toredékeket eredményez0 tarsaik.

A 100 bazisnal révidebb toredékeket ,,short-read”-eknek nevezziikk. Az ilyen, rovid
toredékeket eredményez0 moddszerek alkalmatlanok a de novo szekvenalasra,
ugyanakkor kiemelked6 a szerepiik mas teriileten, példaul a gyogyszerkutatasban, és a
genetikai eredetli betegségek felismerésében.

2 A feladat specifikalasa

A feladat kiirasban short-read illesztés szerepelt.
2.1 A probléma leirasa

Mivel a feladat kidolgozds kezdetén elég kevés informdacidval rendelkeztiink,
irodalomkutatast végeztiink a témakorben. Viszonylag hamar rdakadtunk az interneten
az erre a feladatra késziilt, tobbnyire szabad forrask6di programokra, mint példaul a
Bowtie vagy a Burrows-Wheeler Aligner. Ezek dokumentacidja, illetve a benniik
hasznalt mdédszerek nyujtottak segitséget, a probléma jobb megismerésében, amely a
kovetkezo:

* Adott egyS hossziisagh R referencia szekvencia, ami szarmazhat példaul a
Human Genom Project-bdl.

o Adott m..m; UM | azonos hosszisagi mintdk halmaza, jelolje ¢ a mintak
hosszat

e Hatdrozzuk meg minden 7, U M — re az 6sszes kezd6 pozicidét R -ben, ahol 772,
eléfordul.

Az elébb leirt problémat modositja, hogy a szekvendld berendezések, a mintdk
meghatarozasdra csak bizonyos pontossaggal képesek, vagyis nem csak a teljes
egyezéseket kell elfogadnunk, hanem azokat is, ahol a bazisokban mért tavolsag
kisebb egy adott értéknél. Hogy ez az érték mekkora, fiigg a mintdk mindségétdl €s
hosszsagatol.

Ha egy bazis hibas olvasasanak a valdsziniisége: € , akkor annak a valdszintsége,
hogy egy ¢ hosszi mintat pontosan /4 hibaval sikeriil elolvasnunk:

P=Hi%h(l—£)/’h

(Feltételezve, hogy az olvasasi hibak fliggetlen események, illetve ¢ ugyanakkora m;
valamennyi bazis helyi értékére nézve)
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Esetiinkben ¢ =25 ¢és egy szokasos 99%-0s pontossaggal (¢ = 0.01) szamolva

meghataroztuk P és z £ értékét kilonb6z6 7 értékekre:

P

ZP

0,777821359

0,777821359

0,196419535

0,974240895

0,023808429

0,998049323

0,00184375

0,999893073

MNw|N|= o

0,000102431

0,999995504
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Lathat6, hogy ilyen olvasasi pontossadg és méret mellett nem igazén érdemes a hibak
szamat 2-3 folé engedni. A hibéasan olvasott, de helyesen beazonositott mintdk szama
mar alig valtozik, ugyanakkor ndvekszik annak esélye, hogy egy hibatlan mintat nem
a megfeleld helyre sikeriil illeszteni (szélsdséges esetben, 4 = ¢ minden minta
illeszkedik mindenhova)

Az olvasasi hibakon til, a feladat nagy mérete is neheziti a megoldast.

Ha meg szeretnénk taldlni az Osszes olyan kezddpontot R -ben, ahonnan egy 7
minta kisebb, mint /4 hibaval illeszkedik, akkor elsé megkozelitésben tehetjiik azt,
hogy végigtoljuk 7 -et R mentén, és minden egyes pozicidban megvizsgaljuk az
eltérések szamat. Haa A < £, akkor feljegyezziik poziciot.

Ennek a megoldasnak a koltsége egy mintara nézve © (s/), k darab mintara nézve
pedig © (s/k) . Ha mondjuk, a Illumina Genom Analyzer IIx szekvenalo berendezés
egy futtatdsanak az eredményét szeretnénk illeszteni az emberi genom-hoz, akkor
s=3.15*%10° 1= 25 k= 1.6*10%ezeket Osszeszorozva egy elég nagy szam jon ki,
érdemes tehat mas megoldas utan nézni.

A keresés felgyorsitasdhoz altaldban valamilyen indexelési technikat alkalmaznak. R
nagy mérete miatt készitsiink indexet M -re. Ennek koltsége idedlis esetben: © (k7).
szakaszra elvégezziikk a keresést AL -ben az index segitségével. A keresés
eredményeként megkapjuk azokat az /1 mintdkat amelyek legfeljebb /4 hibaval
illeszkednek az adott poziciora. Idedlis esetben a keresés koltsége O(1) |, tehat a teljes
koltség az index felépitésebdl és az R -en vald végig lépkedésbdl tevodik Ossze:
O© (s + kI) ami mar joval kedvez6bb a kiinduld © (slk) Kkoltségnél (természetesen
O (k) tarhely felhasznalas aran).

Osszefoglalva a kdvetkezd elvarasok vannak az index-szel kapcsolatban:

» gyorsan lehessen felépiteni és keresni benne
» gazdalkodjon jol a tarhellyel ( M is nagy )
* alekérdezés soran kezelje a /2 hibat

Az els6 két elvarasnak remekiil megfelel egy /A hasito tablazat. Megfelelé ./~ hasito
fliggvény valasztisaval az alapvetd szotar miiveletek varhato ideje O, és a
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sziikséges tarhely O(k)kozelében tarthatd. Az {itk6zések feloldasara pedig
hasznalhatunk lancolt listat.

A legnagyobb hibdja a fenti megkdzelitésnek, hogy nem kezeli a /4 hibaval
kapcsolatos elvarasainkat. Vagyis, nem biztositja, hogy ha m ¢és m' kozott
maximum / hiba eltérés van, akkor H| f(m)|=H| f(m’)]

A megoldas a fenti problémara a sziirés vagy filtracio.

Filtraci6 esetén m minta nem minden bazisat vessziik figyelembe a hasito tablazat
felépitésekor, hanem annak csak egy kivonatdt vagy tulajdonsagat (feature). Mas
szoval az index felépitésekor az m mintdkat valamilyen feature alapjan csoportokba
soroljuk

Egy (¢, h) feature-nek azt a tulajdonsagot nevezziik, amellyel minden ¢ hosszisigh
szakasz rendelkezik, ha legfeljebb # helyen térnek el egymastol. Ha két ¢
hosszlisagli minta legfeljebb % helyen tér el egymastol, akkor az (¢, %) feautre-iik
azonos, de ez a hozzarendelés forditott irAnyban nem igaz. Vagyis ha az (¢, h)
feautre azonos lehet akkor is, ha egyébként nem teljesitik a # hibara vonatkozo
kovetelményt. Egy (£, ) feature fals pozitiv ratdja p(r) , varhato értéke pedig £, .
A fals pozitivitds  hatdsat  figyelembe véve a  keresés  koltsége:
O(s+Ixtaldlatok ;,,+sIkE ) . Mint lathaté a képletben sajnos ismét megjelent slk
amit a vizsgalodasaink elején szerettink volna elkeriilni. Fontos tehat £, értékét
alacsonyan tartani, amelyre tobb kiillonbozd filtracids eljarast is kidolgoztak: word
matches, discontigous seeds, multiple seeds eljarasok, melyeket részletesen bemutat
Jeremy Buhler - CSE587 Short Read Class 1-3 jegyzete.

A konzultaci6 soran kideriilt, hogy az atadott adatok mar atestek fenti elddeldolgozési
eljarason, igy nekiink elegendd a mintak osszehasonlitasat kidolgozni.

2.2 Megvaldsitando funkcionalitas

A fentiek alapjan tehat el kell késziteni egy mintaillesztd programot, amely inputként
a 2.3 szakaszban leirt bemeneti allomanyokat fogadja. Ertelmezve a parancsallomany
rekordjait, Osszehasonlit az adatdllomanybol startB-tdl kezdddden, lengthB darab
mintat (rekesz B), startA-t6] kezdédden, lengthA darab mintaval (rekesz A).

Az Osszehasonlitds sordan figyelembe kell venni a parancs rekordban szerepld
mismatch (maximalis eltérés) értéket, kimenetként pedig olyan A-B 0sszetartozo
minta parok indexét kell szolgaltatni, melyeknél az eltérés maximum mismatch
nagysagu.

A fenti feladat elvégésénél lehetdség szerint minél jobban ki kell hasznalni az x86 és
x64, architekturaja Intel ¢s AMD CPU-k Ilehetdségeit (MMX, SSE, 3DNow!
Utasitaskészlet).
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2.3 Input adatok

A konzultacidk alkalmaval rendelkezésiinkre bocsatottdk a feladat elvégzéséhez
sziikséges allomanyokat:

* f emd.bin — 256.256 bajt (N
felepitése a kovetkezo:

16.016 rekord) hosszisagu parancsallomany,

UINT32 UINT32 UINT32 UINT28 UINT4
0. rekord (128 hit) startB lenathB startA lenathA mismatch
1. rekord (128 bit) startB lengthB startA lengthA mismatch
MN-1. rekord (128 bit) startB lengthB startd lenathA mismatch
127 0

2. abra a parncsallomany felépitése

* f data.bin — 104.855.632 bajt (M = 6.553.477 rekord) hosszisagu adatallomany,
felépitése a kovetkezo:

UINTE4 UINT32 UINT32

0. rekord (128 hit) read index hash

1. rekord (128 hit) read index hash

M-1. rekord (128 hit) read index hash
127 ]

3. abra az adatallomany felépitése

e cuda host.cu — az el6z6 allomanyok értelmezéséhez sziikséges strukturakat
tartalmazo CUDA forras allomany.

Kiegészitd informacioként még megtudtuk, hogy az adatdllomanyban 25 bazis
hosszlisagu mintak vannak, bazisonként két biten tarolva.
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2.4 Output adatok

A fenti szoveges specifikacio alapjan a program kimeneti fajl formatuma:

UINT32 UINT32 UINT32 VINT32
0. rekord (128 bit) indexB indexA mismatch
1. rekord (128 bit) indexB indexA mismatch
P-1. rekord (128 bit) indexB indexA mismatch
127 o

4. abra a kimeneti dllomany felépitése
3 Program dokumentacio
3.1 Altalanos leiras

A programkészités fazisat jelentds irodalomkutatas el6zte meg. Igen hasznosak voltak
a feladat megoldasanal Agner Fog kod optimalizacioval foglalkozé irdsai, példa
programjai, valamint az AMD ¢és Intel processzorok kiilonb6z6 dokumentacioi,
melyeket az irodalomjegyzékben soroltunk fel.

Bar a fejlesztés AMD Phenom II processzoron tortént, az itt alkalmazott
optimalizacids eljarasok jelentds része az Intel Core2Duo processzorokon is miikodik.
Els6sorban 64 bites futtatasra készilt, de 32 bites verzid is fordithato belole. Ebben az
esetben azonban jelentds teljesitmény csokkenést okozhat a 64 bites regiszterek
hianya ¢€s a csokkentett regiszter készlet (r8..r15, xmm8..xmm15 regiszterek csak 64
bites modban érhetéek el). Az el6z0 megfontoldsokat figyelembe véve,
teljesitményorientalt alkalmazasok esetében mindenképpen sziikségesnek latjuk 64
bites operaciés rendszer és 64 bites kod hasznalatat. Nem volt célunk 386
kompatibilis kod készitése, ezekre a régebbi tipust processzorokra maskepp kell
optimalizalni az eltérd architektira, utasitas készlet és végrehajtasi idok miatt.

A programfejlesztés Visual Studio 2008 programcsomag felhasznalasaval tortént, C
nyelven. A sebesség kritikus szakaszok egy része assembly nyelven irddott, illetve a
C kod hangolasa a fordito altal generalt kod elemzésével tortént.

Alkalmazott teljesitményndveld (HPC) technikak

* (Algoritmusoptimalizalas — mindig az elsddleges, legtébb javuldssal
kecsegtetéthozé)

*  OpenMP hasznélata, parhuzamositasra, tobb processzormag kihasznalasara

* Loop Unroll (loop overhead csokkentés)

* Adatfliggdség (deppendency), litemezés (scheduling) ciklusmagon beliil tobb
Osszehasonlitas
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* Intrinsic utasitasok, ezek koriiltekintd megvalasztasa

e (Prefech — cache opt.)

e Performance counter-ek hasznalata a tesztelésre, data cache miss, branch
missprediction (ami tobb informaciot nydjt, mint csak a futasidd)

* Adat, regiszter méret optimalis megvalasztasa

* Megfeleld utasitasok kivalasztasa a latency figyelembe vételével

* Indirekt modon, a forrdsprogram megvaltoztatdsdval radvenni a forditot
kedvezobb kod generalasara

* utasitas sorrend megvaltoztatasa. (C nyelvben erre kevés lehetdség, assembly
esetén viszont egy jol hasznalhatdo mddszer).

‘ Az optimalizalasnal figyelembe kell venni a szuperskaldr architektarat:

14 . ;7
S

* azt, hogy 32 byte kodot hoz fel a processzor az L1 cache-bdl dekddolasra
* képes egyszerre akar 3 utasitast is ilitemezni

* képes nem sorrendi végrehajtasra

* képes regiszter atnevezésre

A programozasi munka sordn, az egyik legtobbet hasznalt dokumentacié a 40546-es
szamu "Software Optimization Guide for AMD Family 10h Processors" volt. Ebben
talaltuk meg a sziikséges végrehajtasi késleltetési idoket.

Ezen feliil szamos tanacsot tartalmaz nagy teljesitményt koédok irdsdhoz példaul:

* Load-Execute utasitasok hasznalata (ADD rax, QWORD PTR [foo]) az
elkiilonitett betoltd, és végrehajtd utasitasok helyett

* Adat mozgatas altalanos céli (GP), MMX ¢és XMM regiszterek kozott

* A Population Count (popcount) utasitas alkalmazasa

3.2 Program dokumentacio

A program forraskod szintli dokumentacidja Doxygen dokumentdcids rendszerrel
késziilt, elérhet6 a lemezmellékletrol.

A konnyebb atlathatdsadg miatt, itt csak a miikodés fobb pontjait szeretnénk bemutatni.

3.2.1 A foprogram miikodése

‘ A program belépési pontja az SR.cpp allomanyban taldlhato. A _tmain() fiiggvény
értelmezi az atadott parancssori kapcsoldkat és paramétereket (parancs, adat, kimeneti
allomanyok elérési utvonala, verzio lekérés, verbose, -i kapcsold). Ha nem kapott a -i
kapcsolo paramétert (1asd: 4. szakasz) akkor a programnak meg kell allapitania, hogy
a mintak Osszehasonlitdsara melyik metodus a legalkalmasabb, figyelembe véve a
rendszerben taldlhatd CPU képességeit. Meghivja tehat cpu id() fiiggvényt, hogy
megallapitsa a rendelkezésre allo processzor tulajdonsagait. Valojaban csak azt donti
el, hogy a processzor rendelkezik-e utasitas szintii popcnt tdmogatassal, vagy sem.
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(SSE meglétét feltételezziik) Az alapértelmezett 0sszehasonlitdo algoritmust mérési
eredmények alapjan hataroztuk meg. sr bincmp gpr popent — popent tdmogatas
esetén, €s sr_bincmp sse lp popcnt tAmogatas hianyaban.

A _tmain() fliggvény ezutdn meghivja a bemeneti allomanyok beolvasasara szolgélo
ReadData() és ReadCmd() fiiggvényeket, majd inietalizdlja-torli a kimeneti puffert —
SRInit()_(erre az esetleges tobbszori futtatas miatt van sziikség) -€s elvégzi a mintak
Osszehasonlitdsat SRTest() fliggvények. Ez utobbiakat Agner Fog mon main()
(performance counters) fliggvényén keresztiill teszi, ha a SR.h -ban #define
PERFMON 1. Az Gsszehasonlitas elvégzése utdn megnyitja a kimeneti allomanyt,
elmenti az eredményeket, és felszabaditja a futds kozben lefoglalt memoria
tertileteket.

3.2.2 A mintak 6sszehasonlitasa

Ahogy az el6z0 szakaszban mar emlitettiilk, a mintdk Osszehasonlitdsat az SRTest()
fliggvény végzi a *psr bincmp fiiggvény pointer altal megcimzett metddussal
kosaranként. A *psr_bincmp mutatd a féprogramban kap értéket —i kapcsolo értékétdl
fiiggden. Igy d6l el, hogy melyik fiiggvény keriil meghivasra az Osszehasonlitas
elvégzéséhez._A *psr bincmp paraméterben megkapja a parancs file egy sorat, azt

hogy mely 2 kosarba 1évé mintakat kell 6sszehasonlitania. Ez a fiigevény foglalja le
az eredményes Osszehasonlitasoknak, taldlatoknak a memoriat.

3.2.3 A bazisok 6sszehasonlitasa (basediff)

A program miikddésének leginkabb sebesség kritikus része a mintak dsszehasonlitasa.
Erre 5. abran lathat6 algoritmust
alkalmaztuk. CEE EN° BR" BRT K

A programban hasznalt megvalosités

(lasd a kovetkezd szakaszban) annyiban s-a-c [ U 0 Gl -
tér el ettdl, hogy a regisztereink 64. NONON N NN NN
BS=A"Bz=>>1 o o 1 1 1 o] o] 1 s}

i1l.128 bitesek. SSE  verzioban;—es—
egyszerre hasonlitjuk 0Ossze (A0,Al)
mintapartakat, (B0,B1) és (B1,B0) minta
parralak, megkapva ezek  bazis 065 0 1 O 1 O 1 D 1
tavolsagatval. A masik eltérés, hogy az
algoritmus  végén talalhatd popcnt
utasitdis nem része a gyakorlatban  our—porenms @ o @ o @ o AT 4
megvalositott  basediff fiiggvénynek,
hanem att6l kiilon keriilt elhelyezésre.

E=B|EBS o] 1 1 1 1 0 1 1

E=B & 0x55 o 1 [u] 1 [u] 0 o 1

5. abra: a basediff algoritmus

inline void basediff sse2x11( ml28i a, ml28i& b, ml28i& bx)

{
~ ml28i bs, bxs;

b = mm xor sil28(b, a); // (Al, AO) ~ (B1l, BO) > (A1°B1, A0~B0) = (resAB, res)
bx = mm xor sil28(bx,a); // (Al, AO) ~ (BO, B1l) > (A1~BO, AO0O”Bl) = (resA, resB)
bs = mm srli epi64(b,1); // bs = (A1”B1>>1, A0~BO>>1)

bxs = mm srli epi64(bx,1); // bxs = (A1°BO0>>1, A0~B1>>1)

b = mm or sil28(b, bs); // b |= bs

bx = mm or sil28(bx, bxs); // bx |= bxs

b = mm and si128(b, xmm55); // b &= 0x5555...

bx = mm and sil28(bx, xmm55); // bx &= 0x5555...
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3.2.4 A popcnt utasitas

A popent miivelet csak a legiijabb AMD (SSE4a), és intel Core 17 (SSE4.2)
processzorokban érhetd el, és 16, 32 és 64 bites altalanos célu regiszterekkel miikodik.
Régebbi processzorokban a popent utasitdst szoftveresen kell megvaldsitani. Az
eléadasok soran megismerkedtiink egy hatékony population count algoritmussal, de
az interneten tobb egyéb megvaldsitas is taldlhatd. Ezek egy részét popcount.h
allomanyban gytijtottiik 6ssze.

A tényleges megvalositasban a legtobb segitséget ismét egy AMD dokumentacio
nyugjtotta, egy régebbi 22007-es szamii "AMD Athlon Processor x86 Code
Optimization Guide". Ebben nem csak az elmélet részletes magyardzata talalhato,
hanem a tényleges assembly megvaldsitas, altalanos céli és MMX regiszterekkel is.
Az utdbbi konnyen modosithaté XMM regiszterekre, mivel minden utasitas mitkodik
128 bites regiszterekkel is. (Valdjaban 2x64 bites regiszterekkel, ha precizek akarunk
lenni. Egy shift példaul nem a teljes 128 bitet tolja, hanem a két 64 bites részt, vagyis
két helyen van kicsordulas). A 6. abran a bazis kiilonbségek kiszamitasdhoz
modositott popent algoritmus lathato.

B 1 Ukﬂ 1k1 1k[] 0 X2 4=343 0|1 1|0 0|1 0|1
A 1 1|1 0|1 1|1 0 0x33 0 0|1 1 0 0|1 1
B*=A 0 1‘1 1kﬂ 0k1 0 X2 8= 0x33 0 0 1 0 0 0 ] 1
=B =1 UIU 1|1 1|0 0|1 0
X2 =B 0|1 1|1 1|0 1|1 KI=H2 == 4 Ulﬂ Ulﬂ UlU 1ll] ] 0 0 1
0x55 0 1|0 1 0 1|0 1 ¥2 +=X%3 UIU 1|0 OIU 1|1
X2 &= 0x55 D1 o j1 0Dfo o1 0x0F il W | ojojd Il | 1 1
S e
HI=X2 =>2 0 | 0 \UA‘ 1 \Uk‘ 1 \Ul‘ o o 1 X2 &= 0x0F 0D jojopofojojt 1 Bazis kilénhség

6. Abra basecmp és popcnt algoritmus

A fenti példa, 8 bites mintdkon mutatja be az algoritmus mikodését. A gyakorlatban,
nagyobb szdszélességnél a PSADBW (Packed Sum of Absolute Differences) miivelet
hasznalhat6 a 8 bites kitlénbségelerészeredmenyek 6sszegzésére megkapva 2 darab 64
bites pop count eredményét.
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3.3 Fejlesztési tapasztalatok

A program készitése soran napfényre keriilt a forditoprogram néhany hibaja is,
példakeént szolgaljon az alabbi kodrészlet, €s a hozza tartoz6 megjegyzés.

uinté4 t r;
~ ml28i xmmB;

r = mm cvtsil28 si6dx(xmmB) ; // MOVD

xmmB = mm shuffle epi32(xmmB,0x4e) ; // swap low <-> high
rAB = mm cvtsil28 si64x(xmmB) ; // MOVD

r = popcnt64d; // Popcount

// A fenti kédrészlet  popcnt64 utasitdsdbdél a forditd
// popcnt rcx, xmml
// utasitést general, ami egy érvénytelen utasités..

Egy masik hiba, bar az el6zonél kevésbé sulyos: a bevezetoben emlitett 40546-es
dokumentum azt javasolja, hogy C, C++ nyelvii programokban, tdmbkezelésnél
kertiljik el a pointeres cimzést, és helyette hasznaljuk inkadbb a szokdsos tomb
jeloléseket. Viszont Ugy tlinik, hogy ebben az esetben a Visual Studio 2008 tobb
felesleges utasitast is generdl. (szerencsére nem a teljesitmény kritikus részeken)

Az ilyen helyeken egy pointer hozzarendeléssel sikeriilt javitani a generalt kodon (ami
viszont rontotta az olvashatdsagot, igy végiil nem keriilt be a végleges programba)

4 Felhasznaloi utmutato

Az elkésziilt program parancssori feliilettel rendelkezik, az s+SR.exe parancessorbolat
indithat6. Hasznalatarol a szokasos —h, /h ,-?, /? kapcsolok barmelyikével kaphatunk
egy rovid attekintést.

sr -h

Short-Read V1.3 build May 9 2010 19:37:59 UNICODE
Irta es rendezte: Szikra Istvan, Copyright 2010
start with /h for help

param h: (null)

Usage:
SR.exe [-options] [cmd name [data name [out name]]]
SR.exe [-c<cmd filename>] [-d<data filename>] [-o<out name>] [-
options]
Options:
-h, /h, -2, /?: this help
-V: version
-v<i|c|s>: verbose output: cpuid, compare, save

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

Paraméterek nélkiil inditva az aktudlis konyvtarban keresi a 2.3-es szakaszban
részletesen bemutatott input allomdnyokat f cmd.bin és f data.bin néven. Ha
megtalalta dket, akkor detektalja a rendszerben talalhatd processzor képességeit, és az
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adott CPU-nak leginkdbb megfeleld metddussal elvégzi az Osszehasonlitast. Az
Osszehasonlitds eredményét az aktudlis konyvtarba menti el f out.bin néven (lasd:
2.4-es szakasz). A program futisa kozben tédjékoztat az rendszerben taldlhato
processzor tipusarol, képességeirdl, a valasztott dsszehasonlitdsi metodusrol. Rovid
statisztikat készit a bemeneti és kimeneti adatokrol, és a futasi idorol.

Ha el akarunk térni az alapértelmezett miitkodéstol, akkor a help-ben (eldzé szakasz)
leirt parancssori kapcsoldkat és paramétereket hasznalhatjuk, melyek koziil talan csak
—i<n> kapcsolot kell részletesen bemutatni, mellyel kézzel adhatjuk meg, hogy a
program milyen 6sszehasonlito metddust hasznaljon. Ezek a kovetkezok:

0. altalanos célu regiszterekkel, popent utasitas nélkiili

1. altalanos célu regiszterekkel, popcent utasitast hasznalo

2. SSE, xmm regisztereket hasznalo, popent utasitas nélkiili, adatokat roptében
feldolgozé

3. SSE, xmm regisztereket, popcnt utasitast hasznald, adatokat roptében
feldolgozé

4. SSE, xmm regisztereket hasznal6, popent utasitas nélkiili, adatokat
eléfeldolgozo

5. SSE, xmm regisztereket, popcnt utasitast hasznald, adatokat eléfeldolgozo

(ezen kiviil még néhany tesztelési verzio is hasznalhatd)

Az automata algoritmus kivalasztd figyelembe veszi a futds sordn lekérdezett cpu
lehetdségeket, ¢és a forditasi platformot is (32/64 bit). A processzor popcnt utasitas
meglétének vizsgdlatara kiilon cpuid parancsot hasznaldé cpu informéciés modult
épitettink a programba. Lehetdség van a modul altal detektalt részletek
megtekintésére is a —vi kapcsoloval.

Lehet6ség van az Osszehasonlitdas folyamatanak nyomon kovetésére a —vc
kapcsoloval, mely hatdsara a parancs sorszamat, Osszehasonlitds soran talalt
egyezések szamat irja ki a program.

Az eredmények fajlba mentésekor a parancs soronkénti adatméretet tudjuk a —vs
kapcsoldval kiiratni.

Az utobbi 3 kapcsold tetszéleges kombinacidoban hasznalhatd. Pl.: -vics

A file paraméterek kapcsolokkal is megadhatdk, vagy kapcsold nélkiil sorrendi
alapon, vagy akar keverten. Pl.:

e srcmd.bin data.bin
e sr—o-out.bin cmd.bin

Tovébbi konfiguralasra forditas idoben #define-ok segitségével van lehetdség.
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5 Teszt eredmények

A program tesztelése soran két kiilonb6zd konfiguracidt hasznaltunk a miikodés
ellendrzésére, €s a teljesitmény mérésére.

5.1 Tesztkornyezet AMD

Mainboard Model:
*  MA4A785TD-V EVO
Processor:
* Name AMD Phenom II X3 705
*  Number of cores 3 (max 3)
¢ Number of threads 3 (max 3)
*  Stock frequency 2500 MHz
* Instructions sets MMX (+), 3DNow! (+), SSE, SSE2, SSE3, SSE4A, x86-64,
AMD-V
Memory:
*  Memory type DDR3
* Size 2x2048 MBytes
e Max bandwidth PC3-10700H (667 MHz)
Software:

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

Tovabbi adatok a lemezmellékletr6l érhetodk el.

5.2 Tesztkornyezet INTEL

Mainboard Model:

*  Gigabyte EP45T-DS3R
Processor:

* Name Intel Core 2 Duo E8400

e Number of cores 2 (max 2)

*  Number of threads 2 (max 2)

»  Stock frequency 3000 MHz

e Instructions sets MMX, SSE, SSE2, SSE3, SSSE3, SSE4.1, EM64T, VT-x
Memory:

*  Memory type DDR3

* Size 2x2048 MBytes

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

e Microsoft Windows XP x64 Professional Service Pack 2 (Build 3790)

Tovabbi adatok a lemezmellékletr6l érhetok el.
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5.3 Futtatasi eredmények

A sebesség tesztek soran a konzultaciok sordn kapott bemeneti alloméanyokat
hasznalva, kiilonb6z6 6sszehasonlitasi metodusok mellett mértiik a futasi idoket, 32 és
64 bites kodon (mindkét esetben 64 bites operacidos rendszer alatt). A kapott
eredményeket a kovetkezo tablazatban foglaltuk Gssze.

-1 0 11 -2 -3 -i4 -5
AMD 64 bit 9.7s 2.95s 5.18s 3.7s 4s 3.6s
AMD 32 bit 29s 8.4s 7.9s 10.8s 9s 8.5s

INTEL 64 bit 8.89s na. 4.56s na. 4.34s na.
INTEL 32 bit 30.25s na. 8.29s na. 7.85s na.

A legjobb futasi eredményeket AMD tesztkornyezetben az altaldnos célu
regiszterekkel, popcent utasitast hasznald metddussal értiik el, mig az INTEL
kornyezetben az SSE, xmm regisztereket hasznald, popent utasitas nélkiili, adatokat
eléfeldolgozd metddus nyujtotta a legjobb eredményt.
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6 Irodalomjegyzék

6.1 Bioinformatika:

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

2. Application note di-base sequencing and the advantage of color space analysis

http://marketing.appliedbiosystems.com/images/Product Microsites/Solid Knowledge
MS/pdf/SOLiD_Dibase_Sequencing_and Color _Space Analysis.pdf

3. Jeremy Buhler - CSES87 Short Read Class 1-3

http://warlord.wustl.edu/Alignment/lec1.pdf
http://warlord.wustl.edu/Alignment/lec2.pdf
http://warlord.wustl.edu/Alignment/lec3.pdf

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

5. Bowtie - An ultrafast memory-efficient short read aligner

http://bowtie-bio.sourceforge.net/index.shtml

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

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

8. BioPerl
http://www.bioperl.org/wiki/Main_Page

9. Uri Keich, Ming Li, Bin Ma, John Tromp — On Spaced Seeds for Similarity Search
http://www.bioinformatics.uwaterloo.ca/papers/04seeds.pdf

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

6.2 Optimalizalas, CPU referencia, algoritmus:

11. 248966 - Intel 64 and 1A-32 Architectures Optimization Reference Manual
http://www.intel.com/Assets/PDF/manual/248966.pdf

12. 253665 - Intel 64 and IA-32 Architectures Software Developer's Manual Voll
http://www.intel.com/assets/PDF/manual/253665.pdf

13. 253666 - Intel 64 and 1A-32 Architectures Software Developer's Manual Vol2A
http://www.intel.com/assets/pdf/manual/253666.pdf
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14. 253667 - Intel 64 and IA-32 Architectures Software Developer's Manual Vol2B
http://www.intel.com/Assets/pdf/manual/253667.pdf

15. 253668 - Intel 64 and IA-32 Architectures Software Developer's Manual Vol3A
http://www.intel.com/Assets/PDF/manual/253668.pdf

16. 253669 - Intel 64 and I1A-32 Architectures Software Developer's Manual Vol3B
http://www.intel.com/assets/pdf/manual/253669.pdf

17. 318148 - Intel 64 Architecture x2APIC Specification
http://www.intel.com/Assets/pdf/manual/318148.pdf

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

19. 40546 - Software Optimization Guide for AMD Family 10h Processors
http://www.amd.com/us-en/assets/content type/white papers and tech docs/40546.pdf

20. 24594 - AMD64 Architecture Programmer's Manual Volume 3- General-Purpose
and System Instructions

http://support.amd.com/us/Processor_TechDocs/24594.pdf

21. 22007 - AMD Athlon Processor x86 Code Optimization Guide
http://www.amd.com/us-en/assets/content type/white papers and tech docs/22007.pdf

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

23. Frank de Groot — magic popcount (popcnt) command
http://popcnt.org/2007/09/magic-popcount-popent-command.html

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

6.3 Abrak és egyéb felhasznalt anyagok:

25. A DNS molekula abraja

http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/thumb/e/e4/DNA_chemical_structure.sv
g/350px-DNA_chemical_structure.svg.png
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7 Lemezmelléklet
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