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bioinformatika egyre névekvd jelentSségi

tudomanyteriilet, melynek egyik agazata

a DNS és fehérjeszekvencidk elemezése.
A National Center for Biotechnology Information
(NCBI) altal kifejlesztett Basic Local Alignment Search
Tool (BLAST) az ilyen sorozatok elemzésében segiti
a tuddsokat. Az eszkoz nyilt valtozata a hal6zaton elér-
hetd vagy letolthetd. Tekintve, hogy a BLAST weblapja
igen népszerd, teljesitménye legalabbis hullamzénak
nevezhetS. A Dél-Dakotai Egyetem (USD) Bioinformatikai
Szdmitdstudomdnyi Csoportja Ggy dontott, hogy nyilt
forrast eszkozoket felhasznalva megprobalja kialakitani
a BLAST parhuzamos valtozatat egy Linux furton.
A BLAST firt amelybe kivénhedt asztali személyi
szamitégépek kertiltek, felgyorsitja a kereséseket azal-
tal, hogy a kutatoék kis csoportja szdmara naprakész
adatbazist biztosit.
A firt megoldasunk alapozasat az Open Source Cluster
Application Resources (OSCAR) alkalmazassal kezdtiik.
Az OSCAR rendszert az Open Cluster Group tervezte
fartozott szdmitdsokhoz azzal a céllal, hogy a Linux alatti
fuirtkészitéshez valamennyi eszkoz egyetlen csomagban
elérhet6 legyen. Az OSCAR segit leegyszerdsiteni a tele-
pitést, a karbantartést, s6t még a fiirtprogram hasznalatat
is. A grafikus felhasznaldi feliilet 1épésenként végigvezet
benniinket a folyamaton majd késébb grafikus karbantart6
eszkozként hasznalhato.
Az NCBI altal készitett WWW BLAST web alapt kezel6-
feliilet, megkonnyiti a BLAST felhasznalok dolgat.
Ezt a rendszert valasztottuk mi is a BLAST fiirtiinkhoz.
A WWW BLAST koénnyedén telepitheté minden
webkiszolgalot (példaul Apache) futtatd Linux gépre.
Mig a WWW BLAST a fiirt hasznalati értékét noveli
meg, az mpiBLAST a teljesitményt fokozza.
Az mpiBLAST a Los Alamos National Laboratories
(LANL) fejlesztése, melynek célja a BLAST teljesitmé-
nyének novelése a lekérdezések parhuzamos végrehajtasa
altal. Az mpiBLAST szive a parhuzamos programokhoz
gyakran hasznalt az iizenetkozvetito feliilet (Message
Passing Interface, MPI). Az mpiBLAST minden prog-
ramfeltételt biztosit szamunkra a parhuzamos BLAST
lekérdezések futtatasdhoz.

Furtinkon a BLAST keresés a webalapt trlappal indul.
Alapértelmezés szerint a WWW BLAST nem tamogatja

a kotegelt végrehajtast és a feladatiitemezést. Szerencsére
az OSCAR csomag OpenPBS és a Maui eszkozei képesek
megbirkézni a feladatiitemezés és a terhelésmegosztas
problémajaval. Ilyen timogatassal a fiirt mar sokkal
kénnyebben ki tud szolgalni nagyobb kozonséget is.

Az OpenPBS egy rugalmas koteg sorkezelS eszkéz amelyet
eredetileg a NASA szamara fejlesztettek ki. A Maui az
OpenPBS képességeit béviti kiterjedtebb folyamatvezérlést
és titemezési hazirendeket nydjtva.

Miutan a felhasznalo kiadta a lekérdezést, a WWW BLAST
Perl parancsfajlja indul el. Ez a parancsféjl az trlap adatai
alapjan egyedi munkafolyamatot hoz létre. A munkafolya-
mat egy program vagy feladat amely az OpenPBS-hez keriil
végrehajtasra. A munkafolyamat atadasa utan az OpenPBS
meghatdrozza a csomépontok elérhetSségét majd az tite-
mezései rendszabélyok alapjan végrehajtja a munkafolya-
matot. A munkafolyamat elinditja a helyi elérésii multi-
szdmitogép (Local Area Multicomputer, LAM) programot,
amely lényegében egy felhaszndléi szintdd, démon alapt,
futasidejd kornyezet. A LAM az OSCAR telepités része

és MPI programok legtobb szolgéltatasat tartalmazza.

Az OpenPBS a munkafolyamatot az mpirun parancs segit-
ségével inditja el, amely minden csoméponton elinditja

a keresést, majd Osszegytijt az eredményt. A WWW BLAST
az eredményeket visszakiildi a béngészének, majd a fel-
hasznal6 szamara jol olvashato6 jelentést készit (1. dbra).

A parhuzamos BLAST kereséseket megval6sito fiirtozési
megoldas kialakitasa némi programmodositast igényelt.
Sok altalunk hasznalt eszkoz az alapértelmezett beallita-
sokkal mtikodik, am a parhuzamos BLAST firt mar egyedi
beallitasokat igényel.

A furtoket tobbféle személyi szdmitogépbdl is elkészithetjiik.
A mi 17 csomépontunk 533MHz-es Intel Celeron processzor-
ral, 256MB RAM-al és 15GB merevlemezzel rendelkezett, ami
mai viszonylatban alacsony kategéridsnak szamit. A fiirtozés
kiépitésekor nem kévetelmény, hogy minden csomépont
teljesen azonos alkatrészekbdl alljon, de mindenképpen



Wwwhlast lekérdezés

openPBS/Maui

W 1. 4bra Amikor a \Webrdl egy lekérdezés érkezik, a WWW BLAST
a munkafolyamatot 4tadja az OpenPBS-nek. Az OpenPBS

az mpirun segitségével elinditja azt, majd a WWW BLAST
megformazza a végeredményt.

mpirun/mpiblast

csOkkenti a fiirt el6készitésére és karbantartasara forditott
id6t és energiat. Miutan a gépeket el6készitettiik, ki kell va-
lasztanunk a fejcsomépontként tizemel6 gépet. Amennyiben
nem azonos gépeket hasznalunk, nem art ha a legerésebbet
tessziik meg fejcsomépontnak. Tekintve, hogy mi teljesen
egyforma gépeket hasznéltunk, véletlenszertien vélasztottuk
ki a fejcsomépont gépet.

Miutan beszereztiik a sziikséges gépi alkatrészeket, Linux
terjesztést kell valasztanunk. Az OSCAR dokumentacidja
felsorolja valamennyi timogatott operaciés rendszert,

mi a Red Hat 9.0-as valtozatot valasztottuk. A Red Hat
telepitése igen egyszertinek bizonyult, mindenhol az
alapértelmezett beallitasokat valasztottuk. Minthogy az
OSCAR program adott OS csomagoktdl fiigg, az operacids
rendszer frissitése nem javasolt az Osszeallitas utan.
Természetesen ennek komoly biztonsagi vonzatai lehet-
nek, pontosan emiatt kell a fiirtiinket az internettél
tdzfallal elvalasztanunk.

Miutan a Red Hat rendszert feltelepitettiik a fejcsomépont-
ra, letoltottiik az OSCAR 2.3.1 tar csomagjat. A telepitési at-
mutatét a halézati forrasok kozott megtalaljuk. Az OSCAR
allomanyat a root felhaszndl¢ sajat konyvtaraba toltottitk
le, hiszen az OSCAR-t root-ként kell majd telepiteni.

Az OSCAR telepitése mindossze a kovetkezé parancsok
futtatdsabol allt:

tar -xvfz oscar-2.3.1.tar.gz
cd oscar-2.3.1

./configure

make install

A telepités utan a fejgépen valamennyi Red Hat 9.0 RPM-et
at kellett masolnunk a /tftpboot/rpm konyvtarba. Az OSCAR
telepit6 bizonyos csomagokat ebbdl a konyvtarbal tolt

le a telepitési folyamat soran. A kovetkezd parancsokkal
masoltuk at az dllomanyokat:

cp /mnt/cdrom/RedHat/RPMS/*.rpm /tftpboot/rpm

% OS5CAR Installation Wizard -0 X

Welcome to the OSCAR wizard!

Download Additional OSCAR Packages... | Help... |
Step 1 3elect O3CAR Packages To Install... | Help... |
Step 2 Configure Selected OSCAR Packages... | Help... |
Step 3 Install OSCAR Server Packages | Help... |
Step 4 Build OSCAR Client Image... | Heip... |
Step 5 Define OSCAR Clients... | Hetp... |
Step 6: Setup MNetwrorking... I Help... |

Before continuing, network hoot all of your nodes.
Once they have completed installation, reboot them from
the hard drive. Once all the machines and their ethemet
adaptors are up, move on to the next step.

Step 7: Complete Cluster Setup | Heip... |

Step &: Test Cluster Setup I Help... I

‘ The following buttons are for managing |
your node definitions after the initial install.

Add OSCAR Clients... [ Hetp... |:

Delete O5CAR Cients... | Help... |

Quit |

W 2 dbra Az OSCAR segit elhelyezni, beéllitani és tesztelni
a flirtprogramot

Miutan valamennyi RPM-et atmasoltuk, nekifoghatunk az
OSCAR telepitésének. Az OSCAR grafikus telepitévarazsloval
segiti a munkankat. Helyettesitsiik be sajat bels6 halézatunk
Ethernet csatol6jat; a mienk az ethl volt:

cd $OSCAR_HOME ./install_cluster ethl

Néhany masodperc milva az OSCAR telepitévardzsléo meg-
kezdi a betoltést. A varazslo grafikus feliileten nyolc lépéses
folyamaton végigvezetve segit meghatarozni a fiirt beallitaso-
kat (2. dbra). A telepitésiinkben az egyetlen eltérés az volt,
hogy az alapértelmezett MPI megvalositast LAM/MPI-ra alli-
tottuk az MPICH helyett. Azért vélasztottuk a LAM-ot, mert
az mpiBLAST helyes végrehajtasahoz erre volt sziikségiink.
A 2. pontra (Configure Selected OSCAR Packages) kattintva
egy kis tirlaphoz jutunk (3. dbra). Itt valaszthatjuk ki az
Environment Switcher gombot és allithatjuk be a LAM
rendszert a telepités alapértelmezettjeként (4. dbra).

A tovabbi Iépéseket az OSCAR dokumentacionak megfele-
16en kovettiik és elkészitettiik a csomépontokra szant
telepitSlemezeket. Miutdn minden csomdépontot feltelepi-
tettiink és kiprébaltuk a rendszert, letoltottiik és feltettiik
az mpiBLAST-ot.

Letoltottitk a mpiBLAST-ot, és a README allomanyban
olvashaté dokumentaciénak megfelelGen telepitettiik.
Az mpiBLAST beillitasahoz mast nem is kellett tenniink,
minddssze az mpiblast és mpirun programokra mutato
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|
F— . =
Vv Oscar Package Config = & %

O3CAR Package Configuration

Config... | Environment Switcher

Config... | nthconfig

i,

‘ Done

|58
B 3. 4bra A bedllitdsokra kattintva... allithatjuk a kérnyezetet LAM-ra

cher OSCAR package configurati [FYI=IEX
Environment Switcher OSCAR package configuration

Environment Switcher OSCAR package
configuration

1. Defaultfortag "mpi" canbe setto:
® - lam {"lam-7.0")
s % mpich ("mpich-ch pd-gce-1.2.5.10")

Default Configuration | ‘ Cancel |

&

B 4 adbra LAM lesz az alapértelmezett kornyezet

kozvetett hivatkozasokat kellett elkészitentink, agy,

hogy a $PATH valtozo szerint elérhetSek legyenek.

Az mpiBLAST telepitése utan le kellett toltentink az
adatbazis keres6t. Hogy az mpiBLAST helyesen fusson
le az adatbazisnak FASTA formatumban kel lennie.

Az NCBI minden adatbazisat 6sszefoglalja NCBI
weblapon talalhat6 indexben, ahol a FASTA alkényv-
tarban valamennyi adatbazist megtalalhatunk FASTA
formatumban. Letoltottitk az nr adatbazis masolatat

a /usr/local/mpiBLAST/db/ NFS-megosztasta konyvtarba,
amelyet az mpiBLAST beallitasa soran készitettiink el.
Az mpiBLAST egyik parancsa az mpiformatdb amely

az adatbazist szegmensekké alakitja. E szegmensek
szam a furtiink csomépontjainak szamatol fiigg.

Az mpiformatdb a létrehozott darabokat a megosztott
konyvtarba helyezi el. Ezt a konyvtarat az mpiblast.conf
allomanyban adhatjuk meg a telepités soran és vala-
mennyi mpiBLAST program ezt hasznélja. Nézziink
egy példat az adatbazis formazasara:

# /usr/local/mpiBLAST/bin/mpiformatdb -N 16 -i nr

Itt a -N az adatbazis szeletek szamat hatarozza meg amely
altaldban megegyezik a fiirtiink csomoépontjainak szama-
val az -1 pedig az adatbazisformatum nevét hatarozza
meg. Példankban az nr adatbazist 16 kiilon szeletté alaki-
tottuk. Az mpiformatdb nem masolja at a szeleteket a cso-
moépontokra, kévetkezésképpen az elsé lekérdezés kiada-
sakor igen jelentds tobbletmunkat jelent amig valamennyi
csomépont lemdsolja a maga szeletét. Minden csomépont
csak egyszer masol le egy szeletet. Ha azonban a szeletet
toroljiik a csomépontrdl, a kovetkezs lekérdezéskor ismét
atmasolodik.

A fiirt kezelésének egyszertisitése érdekében, készitte-
tink egy parancsféjlt, amely letolti az adatbazis legfris-
sebb valtozatat, megformazza az mpiformatdb-vel, majd
kiosztja azt a csomépontoknak egy egyszert BLAST lekér-
dezés kiadasaval. A parancsfajlt cron segitségével iitemez-
tik, hogy hetente induljon el. Amikor végiil mar képesek
voltunk parhuzamos lekérdezéseket végrehajtani a BLAST
segitségével, a WWW BLAST-rdl feltelepitettitk a web
alapu el6lapot.

Az mpiBLAST segitségével ugyan csak parancssori BLAST
kereséseket adhatunk ki, &m tartalmaz két allomanyt
(blast.cgi és WWWBlastwrap.pl) amelyek a web alapt el6-
lappal alakitanak ki kapcsolatot. Ezek az dllomanyok Ggy
vannak beéllitva, hogy egytittmiikodhessenek a WWW
BLAST rendszerével. Kovetkezd teendénk tehat a WWW
BLAST letoltése volt a /var/www konyvtarba, és 1étrehoztuk
a /var/www/blast/ mappat. A WWW BLAST-ban néhany
dolgot at kellett allitani, hogy a BLAST kereséseket parhu-
zamosan hajtsa végre.

A WWW BLAST sajat konyvtarat biztosit az adatbazisainak.
Mivel mi az mpiBLAST segitségével alakitottuk ki az adat-
bazisokat a WWW BLAST db/ konyvtéarat az mpiBLAST
konyvtarara kellett iranyitanunk. Ezért a blast/ konyvtar
db/ mappajat az mpiBLAST /db kényvtarara mutat6 kozve-
tett hivatkozasként hoztuk létre.

A WWW BLAST blast.cgi allomanya hajtja végre

a BLAST lekérdezéseket. Az mpiBLAST-ban talalunk

egy masik blast.cgi allomanyt, amely parhuzamos

BLAST lekérdezéseket hajt végre a WWWBIlastwrap.pl
segitségével. A WWWBlastwrap.pl Perl parancsfajl késziti
le az mpiBLAST altal végrehajtando6 lekérdezést.

A WWWBIlastwrap.pl mindezt egy mésik Perl parancsfajl
alakjaban teszi, amelyet a webes drlaproél begydtjtott adatok-
kal tolt fel. Az OpenPBS ezt a parancsfajlt kapja meg.

A WWWaBIlastwrap.pl tobb feladatot is ellat: egyrészt értel-
mezi az Grlap adatait, létrehozza a parancsfajlt, amelyet

a munkafolyamat sorokat és terheléselosztast végzs
OpenPBS kap majd meg valamint a BLAST keresési ered-
ményt bongészébarat formajtra alakitja.

Mindazonaltal néhany modositast kell végezniink

a WWWaBlastwrap.pl allomanyban, hogy helyesen mi-
kodjon a mi kornyezetiinkben is. Az elsé valtoztatas

a globalis $scratch_space és $MPIBLASTCONF valtozok be-
allitasa volt. Ezt a két valtozot a parancsfajl teljes futasa
soran hasznélja. A $scratch_space a lekérdezés alatt



hasznalt ideiglenes allomanyok elérési tatjat tartalmazza.
A $MPIBLASTCONF az mpiBLAST beéllitasallomany abszo-
mpiBLAST telepitésekor allitottuk be. A két valtozot

a kovetkezéképen allitottuk be:

$scratch_space="/usr/local/mpiBLAST/shared/scratch";
$MPIBLASTCONF="/usr/Tocal/mpiBLAST/etc/mpiblast.conf";

A kovetkez§ valtoztatast az if feltételes eldgazasokon kell
végrehajtanunk. Ezek az utasitasok beégetik a NUMPROC
kornyezeti valtozot az nt, nr és pdb adatbazisok esetében.
Mivel az adatbéazisokat az mpiBLAST-al el6formazzuk,

a lekérdezésenként felhasznalt processzorszam allandé.
Az alapértelmezett 20-as értéket 16-ra allitottuk, hiszen
mi ennyi processzort alkalmazunk:

if($data{'DATALIB'} eq "nt"){
$data{'NUMPROC'} = 16;

A parancsfajl tovabbi részében taldljuk a validateFormbData
fuggvényt. Ez az alprogram biztositja, hogy a felhasznald

a megfelel6 adatbazis kiszolgal6 parositast valassza, és
500-as kiszolgal6 hibat ad vissza ha nem a megfelel6 kombi-
néciot vélasztottuk. Ezt az alprogramot médositottuk az
alabbiak szerint, hogy a tblastx program hajtsa végre

a lekérdezéseket az nr adatbazison:

###H ELOTTE ####
# a nucleotide adatbazisra kell alkalmazni
if($data_ref->{'DATALIB'} ne "nt"){

#### UTANA ####

# a nucleotide adatbazisra kell alkalmazni

if($data_ref->{'DATALIB'} ne "nt" ||
$data_ref->{'DATALIB'} ne "nr"){

Késébb a parancsfajl elkésziti a mpiBLAST parancssori
paramétereit majd eltarolja Sket a $c_1ine valtozéban.
Nekiink a -d kapcsoléhoz atadott paramétert kell
megvaltoztatnunk, amely a keresendd adatbézisrol
tajékoztatja az mpiBLAST-ot. Alapértelmezés szerint

a WWWaBIlastwrap.pl 6sszeftizi az adatbazis nevét a pro-
cesszorok szamaval és az eredményt dtadja a -d kapcsolo-
val. kovetkezésképpen, ha az adatbazisunkat nr-nek ne-
vezik és 16 processzorunk van, akkor nr16-ot adna at.
Valészintileg azért van ez igy, hogy az adatbazis tébb
verzidjaban is kereshessiink és az nr16 a 16-szeletbdl allo,
mig az nr§ a nyolc szeletbdl 4ll6 adatbazist killonbozteti
meg. Két lehetdségiink van, vagy ilyen alaktra nevezziik
az adatbazisunkat, vagy médositjuk a parancsfajlt. Tekint-
ve, hogy nekiink mindig csak egyetlen adatbazisverziénk
lesz, inkabb a parancsfajlt modositottuk és eltavolitottuk
a processzorok szamat az adatbazis nevébdl. A kéd
valtoztatasai 6sszefoglalva a kovetkezbk:

#### ELOTTE ####
# az mpiBlast my-nak atadtott parancsfajl
# Tétrehozasa

W 5. dbra 17 Gjrahasznositott PC-t tartalmazo fiirtiink lerdviditi
a felhasznaléi lekérdezések valaszidejét

"-d $data_ref->{'DATALIB'}" .
"$data_ref->{"'NUMPROC'} " .
"-p $data_ref->{'PROGRAM'} " .
#### UTANA ####

# az mpiBlast my-nak atadtott parancsfajl
# létrehozasa

$c_line = "-d $data_ref->{'DATALIB'} " .
"-p $data_ref->{'PROGRAM'} " .

$c_line =

A tesztlekérdezések futtatdsa sordn néhany 1c1|tmpseq_0:

Unable to open BLOSUM62 figyelmeztetést talaltunk az
OpenPBS hibanaploéjaban. Ezeket a figyelmeztetéseket
agy tiintethetjiik el, ha a BLASTMAT koérnyezeti valtozot
a BLAST matrixok helyére iranyitjuk ezért a kdvetkezd
valtoztatasokat végeztiik el:

#### ELOTTE ####

print SCRIPTFILE '#PBS -e '.
"$data_ref->{'ERROR_LOG_FILE'}\n\n";

print SCRIPTFILE 'if(-e $ENV{PBS_NODEFILE} )
={"."\n";

#### UTANA ####

print SCRIPTFILE '#PBS -e '.
"$data_ref->{'ERROR_LOG_FILE'}\n\n";

print SCRIPTFILE '$ENV{BLASTMAT} = '.
'"/usr/Tocal/ncbi/data";"'."\n";

print SCRIPTFILE 'if(-e $ENV{PBS_NODEFILE} )
={"."\n";

Az utolsé modositassal a parancsfajl vége felé keriiltiink
szembe a Htm1Results alprogramban. A kéd, amely a fel-
hasznal6t az eredményekhez iranyitja az alapértelmezett
URL-t hasznalja, mi pedig szinte biztosan nem ezt szeret-
nénk. Az alapértelmezett URL-t atallitva a webkiszolga-
I6nkra az tigyfél webbdngészdje meg tudja jeleniteni

a BLAST lekérdezés eredményét:

#### ELOTTE ####
print "Location: https://jojo.lanl.gov/blast/".
"BlastResults/$results_file\n\n";
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#### UTANA ###
print "Location: http://domain_name/BlastResults".
"/$results_file\n\n";

Helyi firtiink az NCBI weblapjan talalhaténal kevesebb
parhuzamos felhasznal6val és jobb Osszesitett atviteli
idével képes keresni a naprakész adatbazisban. Firtiink
és az NCBI weblap kozott egyszerd falibra modszerrel
tettiink kiilonbséget. Nyolc egyszerd, fehérje és DNS
sorozatokat tartalmazo lekérdezést hasznaltunk. Az id6-
zit6t a lekérdezési weblap trlapjanak elkiildése utan
inditottuk és az eredménye megjelenésekor allitottuk le.
Az NCBI weblapjanak eredményei két hét tavlataban
erdsen véltoztak. Mind a nyolc eredményt atlagoltuk és
osszehasonlitottuk a fiirt idejével. Az eredményeket azért
az elkiildés pillanatatél a megjelenés pillanataig mértiik,
mert a felhasznald is ezzel az értékkel talalkozik.

A fiirtnek atlagosan kevesebb idére volt szitksége

a lekérdezés végrehajtasahoz.
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