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В статье рассмотрены некоторые проблемы и требования запуска конвейерных пользовательских 

задач в распределенных вычислительных средах на примере биоинформатики. Область наук биоинфор-

матика не имеет широкой поддержки в системах распределенных вычислений, однако производит значи-

тельное количество данных, благодаря последним технологическим достижениям в области геномного 

секвенирования нового поколения (NGS – Next Generation Genome Sequencing). 

Для поддержки задач биоинформатики авторами произведена адаптация конвейерных заданий па-

кета PALEOMIX для работы через портал организации обработки научных данных на гетерогенных вы-

числительных ресурсах в НИЦ «Курчатовский институт». Для этого разработана система организации 

конвейерных заданий, которая интегрирована с системой управления рабочим потоком (WMS) PanDA 

(Production and Distributed Analysis), лежащей в основе портала. Система PanDA великолепно себя заре-

комендовала для управления комплексными рабочими потоками вычислений в эксперименте физики 

высоких энергий ATLAS на Большом Адронном Коллайдере, CERN. 

Апробация проведена на задаче секвенирования древней ДНК мамонта, для которой время расчета 

сократилось с нескольких недель до 3-4 дней. 

Представленный подход позволяет объединять вычислительные мощности различных инфраструк-

тур для проведения масштабных вычислений в областях науки с интенсивным ростом данных, таких как 

физика высоких энергий, биоинформатика, астрофизика и других. 
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1. Введение 

Одним из важных направлений в современной биологии являются исследования с исполь-

зованием геномного секвенирования (определение последовательностей, составляющих ДНК) 

нового поколения (Next Generation Sequencing, NGS) [Skryabin, Prokhortchouk, …, 2009]. По-

следние достижения технологий в этой области привели к увеличению объемов данных, кото-

рые необходимо обработать и проанализировать, а также предоставить совместный доступ к 

результатам биологам других мировых институтов [Kawalia, Motameny, …, 2015]. Одной из 

актуальных задач в данной области является анализ древней ДНК. 

Древняя ДНК – генетический материал, извлеченный из древних биологических образцов. 

Первые исследования, с выделением и анализом древних фрагментов ДНК начались более 30 

лет назад – первоначально работы проводились с небольшими участками митохондриального 

или ядерного генома. Исследователям удалось восстановить геномную информацию из самых 

разнообразных типов древнего биологического материала: волос, мумифицированных тканей, 

кальцинированных зубов и костей, а также растительных останков. С появлением новых техни-

ческих возможностей миллионы и миллиарды последовательностей ДНК могут быть получены 

из древних биологических образцов, благодаря высокой пропускной способности современных 

платформ для NGS. 

К настоящему времени исследования в области древней ДНК все чаще используются для 

решения многих фундаментальных и прикладных вопросов. Возможность использования ДНК 

из археологического и палеонтологического материала позволяет решать многочисленные за-

дачи, связанные с эволюцией экосистем в различных климатических условиях, с происхожде-

нием и эволюцией многих патогенных микроорганизмов, например чумной палочки, возбуди-

телей туберкулеза или бруцеллеза.  

В статье рассмотрены некоторые проблемы и требования для запуска в распределенных 

вычислительных средах конвейерных пользовательских задач на примере биоинформатики. 

Целью данной работы стало исследование возможности применения опыта организации рас-

пределенных вычислений в области физики высоких энергий, имеющей широкую поддержку, 

для задач в области биоинформатики, с обеспечением запуска конвейерных заданий. 

2. Постановка задачи 

Одной из актуальных задач в области биоинформатики является анализ древней ДНК с 

помощью методов NGS [Massie, Nothaft, …, 2013]. Для решения таких задач биологическим 

сообществом разработано ПО (программное обеспечение) PALEOMIX [Schubert, et al., 2014] 

(Центр Геогенетики, Университет Копенгагена, Дания), включающее ряд программных компо-

нент с открытым исходным кодом, с помощью которых можно осуществлять конвейерную 

(многоэтапную) быструю обработку больших данных NGS. 

ПО PALEOMIX �� это пакет с дружественным пользовательским интерфейсом командной 

строки, разработанный для UNIX-подобных систем, который значительно автоматизирует про-

цесс анализа, связанного с полным секвенированием генома. Пакет совместим с широким клас-

сом форматов секвенированных данных и выполняет ряд определенных пользователем  расче-

тов, включая обрезку последовательностей («reads»), учет перекрывающихся пар последова-

тельностей, отображение, удаление PCR дублей, вызовы SNP и метагеномное профилирование. 

Для данных геномного секвенирования пакет поддерживает учет посмертного повреждения 

ДНК, а также стандартные шаблоны ложных включений и фрагментирования. Для случаев, ко-

гда доступны несколько геномов, PALEOMIX  может реконструировать филогенетические де-

ревья максимального подобия и обнаружить эволюционные филогенетические взаимосвязи 

между образцами.  
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Для поддержки работы конвейеров пакета ПО PALEOMIX на распределенных ресурсах 

для вычислительных задач с большим объемом входных данных требуется решить следующие 

проблемы: 

1. Требуется большой объем предварительной ручной настройки, в том числе с привлече-

нием экспертов по пакету ПО PALEOMIX. Каждый расчет представляет собой следующие эта-

пы: загрузка входных данных на вычислительный кластер, настройка окружения программного 

обеспечения и составление описания задачи, запуск и мониторинг ее выполнения, выгрузка ре-

зультатов, обработка случаев возникновения ошибок, включая перезапуск задачи. В общем 

случае, настройка и отладка работы на всех этих этапах трудоемка и не входит в квалификацию 

биологов, которые предпочтут автоматическую систему управления этими процессами с инте-

грацией в нее необходимого и удобного ПО, интерфейсов обмена и протоколов доступа. 

2. Требуется достаточно специализированная вычислительная инфраструктура, т.к. ПО 

PALEOMIX требует большой объем оперативной памяти и напрямую не предназначен для ра-

боты в распределенной среде. Не каждый биологический коллектив может позволить себе ис-

пользование мощных дорогостоящих серверов, тогда как распределенные вычислительные ин-

фраструктуры (такие как, например, суперкомпьютеры) могут предоставить ресурсы в его рас-

поряжение. 

3. Длительное время расчетных заданий. Для некоторых задач с большим объемом вход-

ных данных измеряется днями и неделями даже на мощных ресурсах. В то время как для круп-

ных научных центров доступны вычислительные ресурсы коллективного пользования (универ-

ситетские кластеры, суперкомпьютеры), их общая загрузка сильно варьируется и может дости-

гать 80–90%. Для обеспечения возможности оптимальной загрузки оставшихся свободных 

ресурсов с учетом различных требования этапов к ресурсам, особый интерес представляет спе-

циализированная система управления данными, заданиями и ресурсами, которая автоматизиру-

ет подготовку и запуск задач для отдельных этапов конвейера. 

В качестве одного из способов решения описанных выше проблем можно использовать 

методы автоматизации управления данными и задачами для организации распределенных вы-

числений, уже применяемые в других областях наук. Например, в области физики высоких 

энергий для обработки данных эксперимента ATLAS [The ATLAS Collaboration, Aad et al., 2008] 

уже во время первого рабочего запуска БАК [The Large Hadron Collider] были использованы де-

сятки вычислительных центров и хранилищ по всему миру (на тысячи вычислительных ядер и 

десятки петабайт). Использование специальной системы управления рабочим потоком заданий 

PanDA WMS [Maeno, De, …, 2014] позволило объединить гетерогенные вычислительные мощ-

ности и предоставить ученым унифицированный доступ к вычислительным ресурсам. На дан-

ный момент PanDA позволяет осуществлять запуск задач не только в ставшую для научных 

сообществ традиционной инфраструктуру Грид (WLCG [Worldwide LHC Computing Grid]), но и 

в среды, которые могут выделить ресурсы без предварительной договоренности, такие как су-

перкомпьютеры, провайдеры облачных ресурсов и добровольческие инициативы. 

На основе опыта организации распределенных вычислений в области физики высоких 

энергий с помощью PanDA WMS мы разработали подход для запуска конвейерных заданий, 

требующих привлечения больших вычислительных ресурсов, для других научных областей, на 

примере биоинформатики. 

3. Архитектура 

В рамках работы произведена адаптация ПО PALEOMIX для запуска через портал органи-

зации обработки научных данных на гетерогенных вычислительных ресурсах в НИЦ «Курча-

товский институт» (в частности, суперкомпьютере). Разработанная система организации кон-

вейерных заданий (на примере модифицированной схемы работы конвейера ПО PALEOMIX) 

интегрирована с системой управления рабочим потоком PanDA WMS, лежащей в основе пор-

тала. 
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Использование портала предоставляет пользователям простой интерфейс для создания за-

дач, загрузку и выгрузку пользовательских данных через FTP (или другое) хранилище, локаль-

ную аутентификацию с помощью пароля (не требуется сертификат X.509), мониторинг статуса 

задач. В фоновом режиме работает гибкая система перемещения данных. Для создания задач 

можно выбрать 1 из нескольких дистрибутивов – PALEOMIX, Bowtie2, Abyss. Имеется под-

держка запуска многоядерных задач, включая возможность выделения в распоряжение задачи 

полного вычислительного узла или большого количества памяти.  

На некоторых этапах работы конвейера компоненты PALEOMIX могут обрабатывать 

фрагменты входных данных независимо от остальных. Это позволило параллельно обрабаты-

вать разбитые на меньшие фрагменты входные данные с последующей сборкой из отдельных 

результатов общего. Опишем схему модификации классического алгоритма работы конвейера 

PALEOMIX в параллельный алгоритм для запуска через PanDA WMS. На первом этапе произ-

водится разбиение общего объема входных данных на отдельные фрагменты (в частности – 

файлов на части).  Для этого требуется единая PanDA-задача без особых требований к ресурсам 

(1 ядро). На втором этапе для каждого полученного фрагмента данных составляются и запус-

каются PanDA-задачи с основной частью  конвейера. Эти задачи могут выполняться в парал-

лельном режиме на распределенной инфраструктуре (в 2 потока/ядра с минимальным количе-

ством памяти 4Гб на ядро). На третьем этапе все предыдущие результаты объединяются и про-

изводится постобработка, включая последние шаги алгоритма конвейера, в виде одной PanDA-

задачи с повышенными требованиями (до 8Гб на ядро). 

Разработанная система позволяет:  

�x запускать задачи PALEOMIX по анализу данных геномного секвенирования на распре-

деленной гетерогенной вычислительной инфраструктуре; 

�x использовать для вычисления одной задачи вычислительные ресурсы с различной ин-

фраструктурой: от суперкомпьютеров до обычных вычислительных машин; 

�x управлять данными и задачами в автоматическом режиме, сведя участие пользователя к 

минимуму. Например, пользователю предоставляется возможность запустить задание 

над набором входных данных, а система автоматически определит, как разбить по дан-

ным задание на подзадачи, где и когда запускать и перезапускать их, как собрать от-

дельные результаты и получить общий. 

4. Апробация 

В качестве входных данных задач использовались данные геномного секвенирования шер-

стистого мамонта (Mammuthus primigenius), из опубликованной ранее работы [Lynch, Bedoya-

Reina, …, 2015], в размере 350 Гигабайт, содержащие более 900 миллионов парных чтений. 

Предварительно анализ этих данных с помощью ПО PALEOMIX был проведен на одном 

80-ядерном сервере с 512 ГБ оперативной памяти, что потребовало около двух месяцев счета. 

Для апробации мы интегрировали модифицированную схему алгоритма конвейера ПО 

PALEOMIX в портал организации обработки научных данных на гетерогенных вычислитель-

ных ресурсах в НИЦ «Курчатовский институт». Для расчетов использовался суперкомпьютер 

НИЦ “Курчатовский институт” – высокопроизводительный вычислительный кластер второго 

поколения с пиковой производительностью 122,9 TFLOPS (1280 счетных двухпроцессорных 

узлов, суммарная оперативная память 20,5 Тбайт,  система хранения данных на 144 Тбайт). 

Время работы 3-ех этапов модифицированной схемы составило: ~2 часа разбиение на 135 

фрагментов (1 ядро), запуск 135 подзадач (1 узел - 8 ядер, 16 ГБ RAM) ~17-20 часов каждая, 

сборка и постобработка ~10 часов (1 узел - 8 ядер, 16 ГБ RAM). С учетом промежуточных пе-

ремещений данных, времени ожидании в общей очереди суперкомпьютера, перезапусков оши-

бочных задач, общее время выполнения задания составило 3-4 суток. При этом непосредствен-

ное участие пользователя, в том числе обращения к техническим подробностям обработки, све-

дено к минимуму. 
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5. Заключение 

Рассмотрены проблемы и требования запуска конвейерных пользовательских задач на 

примере задач биоинформатики. Произведена интеграция рабочего потока обработки данных 

геномного секвенирования ПО PALEOMIX (конвейера) для работы в распределенной вычисли-

тельной инфраструктуре  с помощью портала организации обработки научных данных на гете-

рогенных вычислительных ресурсах в НИЦ «Курчатовский институт». Для непосредственного 

запуска и управления задачами используются система управления рабочим потоком PanDA 

WMS, созданная для поддержки эксперимента физики высоких энергий ATLAS на БАК, CERN, 

и суперкомпьютер НИЦ «Курчатовский институт». 

Интегрированная система сводит участие пользователя к минимуму, управляя данными и 

задачами в автоматическом режиме, тогда как авторизованный пользователь взаимодействует с 

системой посредством интуитивно-понятного интерфейса. Например, пользователь запускает 

задание над определенным набором входных данных, а система автоматически определяет, как 

разбить задание  на подзадачи по данным, где и когда запускать и перезапускать их, как со-

брать отдельные результаты и получить общий.  

Данный метод наиболее применим в случае, когда задача предметной области может быть 

представлена в виде конвейера программных сценариев, производящего обработку набора 

входных данных, на некоторых этапах которого возможно обработать данные независимо в па-

раллельном режиме.  

Апробация проведена на задаче геномного секвенирования древней ДНК мамонта, для ко-

торой время расчета сократилось с нескольких недель до 3-4 дней. 

Таким образом, представленный подход позволяет использовать наработки в области фи-

зике высоких энергий (грид вычисления, система PanDA WMS) для проведения масштабных 

вычислений с использованием вычислительных мощностей различных инфраструктур в других 

высокоинтенсивных областях науки, таких как биоинформатика, астрофизика и других. 
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The paper describes some problems and requirements for launching pipelined users tasks in distributed in-

frastructures on example of bioinformatics. This branch of science is poorly supported in distributed computing, 

though provide large amount of data due to recent technological achievements in Next Generation Sequencing 

(NGS).  

We adapted special bioinformatics PALEOMIX software for launching through the portal for organization 

of scientific data processing on heterogeneous computing resources at National Research Centre “Kurchatov 

Institute”. We developed a system to support pipelined tasks and integrated it with underlying the portal PanDA 

(Production and Distributed Analysis) workload management system. PanDA perfectly proved itself in control 

of complex computational workflows in ATLAS experiment of high energy physics at Large Hadron Collider, 

CERN. 

We have tested the developed system on an ancient mammoth genome sequencing task for which computa-

tional time had reduced from several weeks to 3-4 days. 

Introduced approach allows an integration of computational power of heterogeneous infrastructures for 

conducting complex computation at data intensive science branches such as high energy physics, bioinformatics, 

astrophysics and others. 
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