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异构集群上的宏基 因组聚类优化 

韦建文 许志耿 王丙强 Simon SEE 。 林新华h。 

(上海交通大学高性能计算中心 上海200240) (国家超算深圳中心 深圳 518055) 

(NVIDIA公司 新加坡)。 

摘 要 宏基因组基因聚类是筛选致病基因的新型方法，其依赖于海量的测序数据、有效的聚类算法以及高效的计算 

机来实现。相关系数矩阵的计算是进行聚类前必须完成的操作，占总计算量的比重较大。以某基 因库为例 ，包含 

1300个样本、每样本百万基因的数据，单线程运行需要 27年。充分发挥 多核 CPU的潜力，利用 GPU加速卡强大的 

计算能力，将程序扩展到多节点集群上运行，是重要而迫切的工作。在仔细分析算法的基础上，首先针对单CPU节点 

和单 GPU卡做 了高效实现，获得 了接近理想的加速比；然后利用缓存优化进一步提升性能；最后使用负载均衡方法在 

MPI线程间分发计算任务，实现了良好的扩展。相比未优化的单线程程序，16节点CPU获得 了238．8倍的加速，6块 

GPU卡获得 了263．8倍的加速。 
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Accelerating Gene Clustering Oil Heterogeneous Clusters 

WEI Jian-wen XU Zhi-geng1 WANG Bing-qiang2 Simon SEE1，。 James LIN ’。 

(Center for High Performance Computing，Shanghai Jiao Tong University，Shanghai 200240，China) 

(National Supercomputing Center in Shenzhen，Shenzhen 518055，China) (NVIDIA Co rporation，Singapore)。 

Abstract Metagenome clustering is a novel approach to detect flaw genes which relies on massive gene data，effective 

clustering algorithms and efficient implementation．In clustering，calculating correlation matrix is essential，accounting 

most of computing time．To take a gene repo as an example，which has 1300 sam ples and million genes，it will take about 

27 years to cluster them．Therefore，developing efficient implementations for calculating correlation matrix is most es— 

sentia1．After analyzing the algorithm s，we proposed and took several optimization approaches．First，we implemented an 

efficient multithread one using OpenMP dynamic scheduling．Secondly，we further improved the performance by utilizing  

cache on CPU and shared memory on GPU efficiently．Thirdly，we implemented a loadbalance work distribution which 

works well on the MPI program  on CPU．Compared to the unoptimized single-threaded CPU program，the two fasted 

one，MPI+OpenMP on 256 CPU cores and MPI+( A on 6 GPU cards，achieve 238．8 and 263．8 speedups． 

Keywords Gene clustering ，Heterogeneous computing，Cache optimization，Load balance 

1 简介 

基因测序技术及生物信息学的发展为病理解析提供 了新 

的途径 ，而“聚类分析”由于具有不依赖外部标记、适应性好等 

特点，在该领域有着广泛的应用。算法的核心是计算两两距 

离或者相关关系，计算量会随着样本数以及每个样本的特征 

数呈平方增长。随着基因研究对象从人本身扩展到人体环境 

基因(如肠道微生物，统称元基因)，以及高通量测序仪的普及， 

更多的数据必然带来更准确的分类结果，但也必然给计算能力 

提出更高要求。以已经收集到的包含上千个测序样本、数百万 

基因的数据集为例，在单核心处理器上完成聚类需要 27年。 

使用 OpenMP和 MPI并行的高性能计算平台一直是解 

决此类计算密集问题的有力武器E 。云计算平台凭借低廉的 

价格和定制能力，在处理中小规模聚类问题中发挥 了重要作 

用，但其受限于 Draya等高层编程范式开发者从而无法高效 

控制下层处理器[5]。GPU和 MIC等加速卡的出现为高性能 

并行程序的实现提供 了新的思路，并且已经在基因聚类应用 

中取得了一定效果[6]。 

在前期工作l2]的基础上，本文在异构集群上高效实现了 

文献E1]所述的宏基因组聚类算法的关键步骤：基因相关性计 

算 ，分别在 CPU和GPU平台上针对两种架构特性对单节点 

做了优化实现。其 中，CPU 多线程版本性 能是单线 程 的 
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15．39倍，单GPU卡性能是单线程的63．86倍。然后，使用 

Cache优化分别在 CPU和 GPU上又获得了 6O 和 8O％的 

性能提升。最后，在进行MPI扩展时进行作业负载均衡，在 

16节点 CPU 上实现了 10．56倍加速 ，在 6块 GPU卡上实现 

了 1．92倍加速。以OpenMP 16线程版本为基线，在 CPU平 

台上最高实现了 15．52倍加速，在 GPU平台上最高实现 了 

17。】4倍加速。 

2 宏基因组聚类问题 

包含 n个测序样本、m个可识别基因组的测序数据可以 

表示为一个矩阵G ，其中％ 表示第x个样本、第 个基因 

的丰度。向量 毋 是记录第 个基因在各个样本上的丰度，即 

毋一( ， ，⋯， )。计算第 个与第 忌个基因的相关系 

数可分为 3步： 

1)分别计算基因组 和k的检验值矩阵P 和P × ； 

2)由假设检验矩阵计算基因 和忌的特征系数 和"19 ； 

3)计算基因J和k的和谐数 C以及不和谐对数 C ，然后 

与 和 计算得到相关系数T(j，愚)。 

其中，假设检验矩阵第 X行第Y列元素p ( lz)表示基 

因 在样本 与Y之间的差异检验值，如式(1)所示。N 和 

N 分别表示样本 和样本Y的基因组丰度之和。 

)=( 秸 (1) 
基因．『的特征值取为假设检矩阵中小于阈值 0．01的元 

素的个数 ： 

一 I{ l <o．01， ∈pJ}l 

对于基 因向量 毋 =( ，t％ ，⋯， )和 =(wlk， 

，⋯， )，若某两对丰度值(％ ， )和( ， )有这样 

的关系 ：％ > 且 训 > ，或者 < 且 硼 < ，则 

认为这两个丰度对是和谐的；否则这两个丰度对是不和谐的。 

由两个基因J和k的和谐对数量 C、不和谐对数量 c ，以及基 

因特征数 vj，"Ok，可计算两个基因的 Kendall相关系数 T(j， 

忌)： 
， 

T(j，忌)一2X i c -
一

c I 

其中，式(1)包含高次幂运算，直接计算时运算量较大，通常两 

边取对数后计算 ： 

N ．̂ 

。 I 一 bg +log( + )!--logw~!一 

N，． 
1ogt％ !一( + +1)10g(1+ ) 

』V 

以包含 个样本 、m个基因组的G × 为例，在这一步骤 

中计算所有基因向量两两之间的相关系数共需 次计算，而 

每一步运算需 次大小比较，因此相关系数的计算共需要 

完成0(m2 )次基本操作。 

3 并行优化 

3．1 单CPU单 GPU上的多线程优化 

3．1．1 程序剖析 

由CPU Profile结果估算的运算强度约为 0．69Flops／ 

byte，浮点运算能力约为 0．138GFlops／sec，实测内存带宽0．2 

GByte／s。由 Roofline Model可知 ，该单线程版本位于性能非 

常低的一个区域，没有充分利用平台的内存带宽和浮点运算 

能力。因此，充分的并行化、Cache优化、线程间负载均衡将 

是我们关注的重点。 

3．1．2 CPU上的 OpenMP和循环展开优化 

P值计算两两独立，又因为计算 P值不需要同步共享变 

量，因此可以取消 OpenMP块末尾默认设置的同步屏障，使 

用nowait语句减小线程无谓的等待时间。使用 OpenMP动 

态调度 schedule(dynamic)可改善原先静态分配时负载不均 

的现象。循环内嵌套的小循环使用 unroll能利用 CPU的 

SIMD。 

3．1．3 单 GPU卡实现 

GPU卡可以支持数千并发线程进行并行计算，设计的关 

键是将数量庞大的平行计算任务映射到 GPU线程上，并保证 

数据同步。让每一个线程计算如下值：夕( l )，p(Y'z lz)，⋯， 

( l )，这个粒度能避免由粒度太细而频繁分支带来的开 

销。GPU计算线程间无需同步，具有很高的执行效率。 

3．2 缓存优化 

在 CPU上使用 Cache Blocking可以让 Cache Line得到 

更充分的复用，若选取合理的值，则需从下一级较慢存储读取 

的数据量降为原先的 1／BLOCK_SIZE。 

GPU的 shared memory与 CPU cache有类似的功能。 

在 block启动前将数据从 global memory载入 shared memo— 

ry，作业结束后通过 sync保证该线程完全结束，然后再进行 

下一轮计算。由于shared memory是 block私有的，且计算时 

仅当载人同一基因的丰度值才有复用意义，因此在 GPU上 

启动的block数应与BLOCK大小保持一致，保证分块数据载 

入同一 block。 

3．3 MPI与负载均衡优化 

在 CPU集群上，使用MPI+OpenMP混合编程模型将程 

序扩展到多个节点上。每个节点启动 1个 MPI进程负责数 

据通信，计算任务由OpenMP线程执行。程序执行流程为： 

1)MPI主进程向各 MPI子进程分发计算数据；2)收到数据 

后，MPI进程启动 OpenMP线程计算子问题；3)MPI主进程 

接收部分计算结果，归并后得到最终结果。这样的MPI计算 

过程要进行两轮 ，分别计算检验值矩阵和特征系数。 

但是这样实现的版本扩展性并不理想：相比单节点，16 

节点的加速比仅为 6．42。各个线程在计算、等待、网络通信 

上所消耗的时间如图 1所示。在计算检验矩阵阶段，作业负 

载不均衡导致的超长等待时间是程序扩展性差的主要原因。 

0 50 10。 

图 1 MPI进程负载不均衡 

MPI主线程在初始阶段以静态分发任务，每个 MPI子线 
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程收到的数据行数是一样的。但由式(1)可知，等行数的数据 

所需的计算量并不相等， 越大，计算 ( I )所需的时间 

越多。又因为每个 MPI线程要计算与多个基因的检验系数， 

因此将每一行数据的总和，即样本 X各基因丰度值的总和作 

为计算量的度量，在分发计算数据时考虑该线程的负载。 

4 实验结果与分析 

在上海交通大学高性能计算集群 上完成了实验。实验 

使用了两种类型的节点一一CPU节点和 GPU节点，CPU和 

GPU的主要特性如表 1所列。每个计算节点配置 2颗 Intel 

E5—2670 CPU、64GB内存、56Gbps FDR Infiniband网卡，GPU 

节点还配备2块 Tesla K40加速卡。输人数据包含 1300个 

样本 ，每个样本测量 50000个基 因组 的丰度，数据 大小约 

26OM暇 

表 1 CPU和GPU测试平台主要性能参数 

4．1 单 CPU节点和单 GPU卡优化 

OpenMP CPU单节点扩展性如图 2所示。在 CPU节点 

上单线程版本需要 16693s完成计算，静态负载版本以 16核 

运行需要 1134s，动态负载版本以 16核运行需要 1085s，分别 

实现了14．72倍和15．39倍的加速。并且动态负载版本比静 

态负载版本有约 5 的性能提升。在单块 K40加速卡上运行 

的版本耗时为 261s，相比单线程 CPU版本，加速比为 63．86。 

．  蕾 
1 2 4 8 12 16 

o I1M P Thread Num with aowalt ■ w／out nowait 

图2 Op~nMP CPU单节点扩展性 

4．2 缓存优化 

测试了取不同 BLOCK大小时的性能。CPU 版本块大 

小取 256时性能最佳，计算耗 时为 679s，性能 是动态负载 

OpenMP版本的 1．6倍。GPU版本分块大小取 32时性能最 

佳，计算耗时为 l15s，性能是未优化版本的 1．8倍。 

4．3 缓存优化 MPI与负载均衡测试 

在 CPU版本使用负载均衡任务划分后，16节点 CPU运 

行时，线程等待所占的比例变小。在 1—16节点的测试结果 

如图3所示，未使用负载均衡与使用负载均衡的版本间差距 

逐渐扩大。在使用 16节点时，负载均衡版本加速比达到 

1O．56，远高于非均衡版本的 6．42。 

但是，负载均衡在 MPI+GPU中效果不明显。1—6块 

GPU卡的可扩展性测试如图4所示。即使增加到6块卡，两 

种方法的差距也在 5 以内。6块卡的计算耗时为 66s，相 比 

于单块卡只实现了1．92倍的加速 比，说明之前建立的以 

为标准的计算量度量并不适合GPU。 

最后，以16线程动态负载的CPU版本作为性能基线，各 

_l_l一⋯ 
／ 一 。 6 ／ ：一／一J 

豫 一 1．92茎 12"I-_ 一 日 ， 一．，：l； 一 ⋯ 
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_= 

图3 CPU节点上的可扩展性 
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图 4 GPU卡的扩展性 

⋯～搬⋯⋯ 
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图5 相关系数计算的整体加速比 

结束语 计算能力是制约宏基因组聚类应用发展的重要 

因素，对聚类分析中耗时占99 以上的相关系数计算做了优 

化。首先使用 OpenMP动态调度在 16核平台上实现了 

15．39倍的加速。其次，在 CPU和 GPU上充分利用高速缓 

存，性能分别得到 60 和 8O 的提升。最后，在进行 MPI扩 

展时进行作业负载均衡，在 16节点 CPU 上实现了 10．56加 

速，在 6块 GPU卡上实现了 1．92倍加速。以 OpenMP 16线 

程版本为基线 ，CPU平台上最高实现了 15．52倍加速，GPU 

平台最高实现了17．14倍加速。后续计划在 GPU负载均衡、 

CPU向量化、CPU+GPU协同工作上继续完善工作。 
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CPU和 GPU实验环境 ；感谢上海交通大学高性能计算中心 
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应时间。图1O示出了在不同的任务规模下CTRQ并行化算 

法相对上述串行算法的加速 比。当线程数为 2时，最大取得 

1．6倍的加速比；线程数为 4时，最大取得 1．8倍 的加速 比； 

随着线程数量的增加，加速比随之增大，且在线程数量为 8时 

达到峰值，最大取得 1．9倍的加速比。此后，随着线程的有效 

计算时间以及线程切换开销占整个运行时间的比例增大，加 

速比逐渐减小。 

图 10 CrRQ并行算法加速 比 

结束语 本文深入分析了 MARS平台架构，针对该系统 

执行大范围区域查询时效率不高的问题 ，设计了一种基于数 

学补集思想的面向大规模数据的区域查询方法。实验表明， 

在数据集一定的情况下，区域查询范围与系统响应时间成反 

相关。另外，本文给出了大规模数据下补集转换区域查询结 

合OpenMP编程模型的并行化算法实现，进一步降低了系统 

检索的响应时间，提高了数据的查询效率，为基于高性能文件 

存储系统的MARS数据归档与检索奠定了基础，同时，对应 

用其他领域的超立方体技术优化方法也具有参考价值。 
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