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Resumen 

El uso de supercomputación en la ciencia es necesario, debido a las grandes cantidades de datos que se analizan para obtener 
resultados impactantes. Las tecnologías many-core como Intel Xeon Phi aparecen como una alternativa de acelerar estos análisis 
y su uso en la supercomputación, en especial, dentro de la bioinformática, donde es más común, pero los resultados no son los 
esperados al ejecutar software altamente demandante en clústeres heterogéneos. En la siguiente investigación se muestra un 
wrapper encargado de paralelizar óptimamente NCBI-Blast sobre varios nodos de CPUs y Xeon Phi, con el objetivo de reducir al 
máximo los tiempos de ejecución y demostrar la utilidad que pueden tener las tecnologías many-core en las ciencias aplicadas.
Descriptores: NCBI-Blast, Xeon Phi, tecnologías many-cores, clústeres heterogéneos, bioinformática, supercomputación hetero-
génea.

Abstract

Usage of supercomputing in science is more necessary every day, due to the large amount of data that researches have to analyze 
to obtain significant results. Many-cores technologies such as Intel Xeon Phi were developed as an alternative to accelerate these 
studies and its use in supercomputers and especially in bioinformatics is more common nowadays, but the results are not good 
enough when high-demand software is executed in heterogeneous clusters. This research shows a wrapper that achieves paralle-
lization optimally using NCBI-Blast on CPUs and Xeon Phi nodes, the main goal here is to reduce execution times and to demons-
trate the usefulness that many-cores technologies contribute in applied sciences.
Keywords:  NCBI-Blast, Xeon Phi, many-cores technologies, heterogeneous clusters, bioinformatics, heterogeneous supercom-
puting.

http://dx.doi.org/10.22201/fi.25940732e.2017.18n4.037
mailto:simon.orozco@bios.co
mailto:romain.guyot@ird.fr
mailto:leonardo.camargo@estudiant.upc.edu
mailto:marco.cristancho@bios.co
mailto:juan.correa@bios.co


BIOS-ParallelBlaSt: ParalelIzacIón OPtImIzada de alIneamIentO de SecuencIaS SOBre XeOn PhI

IngenIería InvestIgacIón y tecnología, volumen XVIII (número 4), octubre-diciembre 2017: 423-432 ISSN 2594-0732 FI-UNAM424

IntroduccIón

En la actualidad, la supercomputación tiene una vital 
importancia a la hora de lograr avances significativos 
en ciencias tan diversas como la biología (Smith, 2014), 
la medicina en la simulación de respuesta a medica-
mentos (Kim et al., 2015) y la matemática, logrando con-
seguir en horas los resultados que en computadores 
personales puede tardar meses. Debido a esto, es co-
mún encontrar en distintas partes del mundo máquinas 
robustas que tienen como objetivo procesar grandes 
cantidades de datos en tiempos cortos, para que los in-
vestigadores puedan continuar con su labor y obtener 
avances en la ciencia mucho más rápido que en tiempos 
pasados.

La supercomputación se integra de distintas unida-
des de procesamiento; CPUs, GPUs1 y Xeon PHI son las 
más empleadas en la actualidad. Gracias a las arquitectu-
ras multi-core y many-core, las capacidades de los super-
computadores, que en la actualidad alcanzan mil billones 
de operaciones de punto flotante por segundo (FLOPS), 
conocido así por sus siglas en inglés, aumentan de gran 
manera, pero para aprovechar estas tecnologías se debe 
contar con software realmente paralelizable.

ComputaCión de alto rendimiento

La computación de alto rendimiento o High Perfomance 
Computing (HPC) es un área que abarca varios paradig-
mas de programación paralela, incluyendo lenguajes e 
interfaces de programación, software especializado, 
conferencias internacionales, entre otras, se define des-
de el ámbito técnico y científico (Nielsen, 2016).

El uso de HPC en distintos ámbitos de la bioinfor-
mática es más frecuente, como en el análisis de big data, 
procesamiento de señales biomédicas, deep learning2, 
machine learning, entre otras (Min et al., 2016) esto se 
debe a las ventajas que esta tecnología ofrece en cuanto 
a tiempo de ejecución y herramientas para que investi-
gadores y científicos puedan optimizar el tiempo en sus 
investigaciones. 

En la actualidad la supercomputación es un campo 
ampliamente estudiado, de hecho se considera uno de 
los tres pilares de la investigación, gracias a que mu- 

1 GPU Unidad de procesamiento gráfico, en la actualidad se 
usa como un dispositivo de computación masivamente paralelo 
en donde una instrucción se ejecuta sobre múltiples datos en 
paralelo. (Endo et al., 2016).
2 Deep Learning o aprendizaje profundo, surgió de las bases 
de big data, la computación paralela y distribuida y  algoritmos 
sofisticados, con aplicaciones en reconocimiento de imágenes y 
voz y el procesamiento de lenguaje natural (Min et al., 2016).

chos de los avances en la ciencia y la ingeniería están 
basados en ella (González et al., 2015) en la literatura se 
encuentran implementaciones realizadas por investiga-
dores en donde buscan solucionar problemas u optimi-
zar recursos, incluso usando máquinas virtuales 
(Huang et al., 2006) y para dar solución a problemáticas 
en campos tan variados como las matemáticas (Be-
hrends et al., 2016), diseño de turbinas de gas (Alhatim, 
2016), secuenciación (Al-Ali et al., 2016), entre otras.

BioinformátiCa 

La bioinformática es la aplicación de la estadística y las 
ciencias computacionales en el campo de la biología, 
donde el principal objetivo es mejorar el entendimiento 
de los procesos biológicos (Gobalan y John, 2016). La 
bioinformática ha aportado en muchos roles de la cien-
cia, por ejemplo, en el cambio climático y el problema 
del crecimiento de la población (Batley y Edwards, 
2016), en la agricultura (Esposito et al., 2016), en la me-
dicina, en el entendimiento de enfermedades congéni-
tas, entre otras.

Gracias a los avances en las tecnologías genéticas 
como Next Generation Sequencing (NGS) y en el campo 
de la biología molecular, la comunidad científica ha ge-
nerado grandes cantidades de información (Fatumo et 
al., 2014), por esta razón la bioinformática ha tomado 
mucha importancia en los últimos años, ya que gracias 
a ella, a los algoritmos y técnicas que aplica, se pueden 
analizar ágilmente los volúmenes de datos demasiado 
grandes y así obtener información relevante para las in-
vestigaciones.

Software BioinformátiCo altamente paralelizaBle

Como se mencionó anteriormente, para aprovechar las 
ventajas de la supercomputación al máximo, se requie-
re hacer uso de todos los procesadores y esto se logra 
con software altamente paralelizable. En la bioinformáti-
ca existen herramientas diseñadas para correr en má-
quinas de alto rendimiento como ABySS (Simpson et al., 
2009) que es un ensamblador en paralelo, MAFFT (Ka-
toh y Standley 2013) que puede hacer alineaciones múl-
tiples sobre diferentes CPUs y BIOS-ParallelBlast. Este 
último se empleó en el siguiente estudio para optimizar 
la ejecución de NCBI-Blast [https://blast.ncbi.nlm.nih.
gov/Blast.cgi] sobre Xeon Phi. NCBI-Blast es el software 
bioinformático más popular para hacer alineamientos 
locales sobre secuencias de nucleótidos o proteínas con-
tra bases de datos previamente formateadas.

BIOS-ParallelBlast (PB) es un wrapper desarrollado 
en Python por el Centro de Bioinformática y Biología 
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Computacional de Colombia BIOS [www.bios.co] el 
cual permite la ejecución en paralelo sobre un conjun-
to de recursos computacionales usando dos esquemas 
de paralelización – Trivial Parallelization TP y by-se-
quence Parallelization bSP –. En términos generales, un 
archivo de secuencias se dividió en pequeñas partes 
dependiendo de los esquemas de paralelización y de 
los algoritmos de división que se apliquen (BIOS-Fas-
taSplitter, LongerSplitter, SorterSplitter o PhiSplitter). 
Una vez realizada la división se procesó cada archivo 
con un NCBI-Blast independiente. Al final se unen los 
resultados de los alineamientos en un archivo de sali-
da único. En su versión actual soporta diferentes tipos 
de comparación (blastx, blastp y blastn). Esta herra-
mienta se explica con más detalle en la sección de la 
metodología. 

importanCia de Xeon pHi en la aCtualidad

En la actualidad, gracias a la gran eficiencia energética 
y al poder computacional que aportan los Xeon PHI a 
las arquitecturas heterogéneas, se emplea en diferentes 
ámbitos de la ciencia y la tecnología, por ejemplo, en la 
tecnología cloud y en especial en big data (Paranjape et 
al., 2012).

Cómo optimizar el alineamiento loCal en Xeon pHi

Actualmente se han planteado diferentes formas de 
mejorar el rendimiento del NCBI-Blast y de diferentes 
alineamientos locales en las arquitecturas multi-core. 
Una de estas alternativas es dividir la secuencia query y 
la base de datos en partes mucho más pequeñas, distri-
buir estas partes mediante MPI e hilos OpenMP y com-

binar los resultados de todos los procesos en una sola 
salida (Sawyer et al., 2015). 

Metodología

operaCión de BioS-parallelBlaSt (pB)

El flujo de trabajo general se muestra en la figura 1 de 
de BIOS-ParallelBlast.

Input. PB recibe dos archivos como entrada:

1. Sequences File: Archivo en formato FASTA (se-
cuencias identificadas por el caracter “>”) [http://
www.ncbi.nlm.nih.gov/BLAST/blastcgihelp.shtml]

2. Machines file: Una línea por cada nodo (hostna-
me) que se usará por PB

PB core. El proceso descrito puede variar dependiendo 
del esquema de paralelización seleccionado (TP o bSP). 
Información sobre estos esquemas se presenta en las 
secciones siguientes. PB puede soportar  blastx, blastn y 
blastp.  
Input file fragmentation. Teniendo en cuenta el esque-
ma de paralelización escogido, la entrada se divide en 
pequeños fragmentos, usando uno de los cuatro algo-
ritmos de división de secuencias (BIOS-FastaSplitter, 
LongerSplitter, SorterSplitter o PhiSplitter), los cuales 
se presentan en las siguientes secciones. 
Parallelization. Puede ser TP o bSP. 
Monitor launching. Una vez que el segmento del archivo 
se envía al procesado por una máquina seleccionada, un 
proceso de monitoreo se lanza por PB. Esta fase de moni-
toreo permite a PB enviar un nuevo segmento solo una 

Figura 1. Flujo de trabajo general de BIOS-ParallelBlast. Autoría propia
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vez, donde el proceso se termina en una máquina (bSP) 
y une las salidas de las alineaciones en un solo archivo 
(TP y bSP). 

trivial parallelization

El primer esquema de paralización disponible en PB es 
Trivial Parallelization – TP, sobre el cual pueden ejecu-
tarse cuatro algoritmos de división.

BIOS-faStaSplItter

Este algoritmo divide las secuencias de entrada en pe-
queñas piezas con el número de secuencias calculadas 
basado en el número de máquinas incluidas en el archi-
vo de hosts.

  (1)

donde

TotalNumSeqArchivoEntrada = Número total de se-
cuencias a analizar
NumeroMaquinas = Número de nodos incluidos en el 
archivo de hosts

Este algoritmo no tiene en cuenta las longitudes de las 
secuencias, por lo que es ideal cuando se ejecuta sobre 
Reads, que tienen la misma longitud. Se recomienda el 
uso de este algoritmo cuando se lanza PB únicamente 
sobre nodos de CPU (no sobre Xeon Phi).

longerSplitter

En primer lugar, calcula si la cantidad de secuencias y 
su longitud es apropiada, si cumple con las condicio-
nes, calcula la longitud total de todas las secuencias 
contenidas dentro del archivo, excluyendo su encabe-
zado y divide este número entre el número de máqui-
nas donde se ejecutará PB, con el fin de tener una 
repartición equivalente cuando se cuenta con secuen-
cias de diferentes longitudes dentro del archivo.

           (2)

donde

TotalLongitudSeqArchivoEntrada = Longitud total de 
las secuencias a analizar, excluyendo su encabezado

NúmeroMáquinas = Número de nodos incluidos en el 
archivo de hosts

Si no cumple con los requisitos ordena el archivo con 
secuencias por longitud, en orden descendente, y re-
parte las secuencias en el número de archivos solicita-
dos por iteraciones. Si el número de máquinas es n, las 
primeras n-secuencias se copian en los n-archivos, una 
por archivo, continuando hasta terminar la totalidad de 
las secuencias. El resultado son n-archivos con la mis-
ma cantidad de secuencias ordenadas por longitud. El 
propósito de esta división es tener una longitud total de 
las secuencias de cada archivo lo más similar posible.

Se recomienda el uso cuando se cuenta con archivos 
de secuencias de diferentes longitudes y cuando se de-
sea ejecutar PB únicamente sobre nodos de CPUs (no 
sobre Xeon Phi).

SOrterSplItter

En primer lugar ordena las secuencias dentro del archi-
vo por longitud en orden descendente y repite el proce-
so del algoritmo BIOS-fastaSplitter (dividir en archivos 
más pequeños, todos con la misma cantidad de secuen-
cias). El propósito de este algoritmo es generar archivos 
de diferentes tamaños (en orden decreciente, el primer 
archivo será el más grande y el último el más pequeño) 
para que los nodos con CPUs analicen los archivos más 
grandes y los nodos con Xeon Phi los archivos más pe-
queños. Se requiere adicionalmente que el archivo de 
hosts diferencie de forma notoria los nodos con CPUs y 
los nodos con Xeon Phi (se recomienda usar el sufijo –
mic para Xeon Phi).

pHiSplitter

En primer lugar, calcula dentro del archivo de hosts, 
cuántas máquinas son nodos de CPUs y cuántas son 
nodos de Xeon Phi, debido a que estos factores son ne-
cesarios para calcular la cantidad de secuencias que 
contendrán los archivos. Cabe aclarar que este algorit-
mo crea archivos 3 veces más grandes para los nodos de 
CPUs que los archivos para los nodos de Xeon Phi.

          (3)

donde

TotalLongitudSeqArchivoEntrada = Longitud total de 
las secuencias a analizar, excluyendo su encabezado
TotalNodosCPU = Número de nodos de CPUs incluidos 
en el archivo de hosts 

inasNumeroMaqu
tradaqArchivoEnTotalNumSeNumSeq =

inasNumeroMaqu
ivoEntradatudSeqArchTotalLongiLongSeq =

PhiTotalNodosCPUTotalNodos
ivoEntradatudSeqArchTotalLongiLongSeq

+
=

*3
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TotalNodosPhi = Número de nodos de Xeon Phi 
incluidos en el archivo de hosts

El factor diferenciado de tamaño (tres) se encontró lue-
go de pruebas de comparación de tiempos de ejecución 
de alineamientos con NCBI-Blast, realizados con los 
mismos archivos de entrada y la misma base de datos 
sobre Nodos de CPUs y Nodos de Xeon Phi.

El uso de este algoritmo se recomienda cuando  se 
ejecuta PB sobre nodos con CPUs y nodos de Xeon Phi 
(tabla 4, Comparación Xeon y Xeon Phi). 

El flujo de trabajo de PB-TP, en general, se presenta 
en la figura 2, de flujo de trabajo PB-TP.

By-SequenCe parallelization

El segundo algoritmo de paralelización disponible en PB 
es by-Sequence Parallelization–bSP que consiste en dividir 
el archivo de secuencias de entrada en partes más peque-
ñas con el número de secuencias calculadas basado en el 
mínino número de hilos disponibles en el grupo de má-
quinas incluidas en el archivo de hosts. Por ejemplo, si el 
archivo contiene dos máquinas con 32 hilos disponibles 
en la primera y 64 hilos disponibles en el segundo, el ar-
chivo de entrada se divide en 32 partes. A continuación, 
estas piezas se procesan en los nodos en un orden cre-
ciente acorde con los nodos que están disponibles o que 
ya terminaron de procesar su archivo de entrada. El nú-
mero de secuencias a ser procesadas en un ciclo de PB-
bSP se obtiene por la siguiente ecuación

  (4)

donde

MinMaxParThrInMach = Mínimo número de hilos pa-
ralelos a ser ejecutados por máquina en el archivo de 
hosts 
El número total de ciclos se calcula (ciclo = procesa-
miento de una pieza más monitoreo de esa ejecución) 
de la siguiente forma
  

(5)

El flujo de trabajo de PB-bSP  se muestra en la figura 3. 

HerramientaS adiCionaleS

BIOS-ParallelBlast provee actualmente una función 
adicional: 

CreaCIón de una BaSe de datOS fOrmateada para  
nCBI-BlaSt 

Donde PB soporta la creación de una base de datos for-
mateada para NCBI-Blast basada en un archivo con 
secuencias FASTA (blastx, blastn, blastp).

resultados

Las pruebas se realizaron sobre nodos de CPUs con 
Xeon E5-2670, cada uno con 32 cores (HT) a 2.60GHz y 
256 GB de memoria RAM y con tarjetas Xeon Phi 5110p 
con 60 cores a 1.053 GHz, cada una con 8 GB de RAM y 
número total de 240 hilos. Es importante mencionar, 
que solo se incluyen los resultados del paradigma de 
paralelización TP, debido a que es el más efectivo. La 
versión de NCBI-Blast sobre la cual se ejecutaron las 
pruebas fue 2.2.31.

hrInMachMinMaxParTNumSeq =

hrInMachMinMaxParT
qInputFileTotalNumSeNumCycles =

Figura 2. Flujo de trabajo PB-TP. Autoría propia
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Los archivos se comparten bajo el protocolo NFS. En la 
tabla 1 se presentan los archivos utilizados en las ejecu-
ciones. Todos los archivos contienen bases de nucleóti-
dos, además se usó la opción blastx de PB. El archivo de 
referencia fue env_nr [ftp://ftp.ncbi.nlm.nih.gov/blast/
db/FASTA/env_nr.gz], que contiene 6.907.428 secuen-
cias de aminoácidos, previamente formateado para 
NCBI-Blast. 

resultados algorItMos de dIvIsIón

A continuación se muestran los resultados correspon-
dientes a las salidas de los algoritmos de división utili-

zados por PB. Cabe aclarar que para el algoritmo de 
división PhiSplitter se emplearon 1 nodo de CPUs + 1 
tarjeta Xeon Phi y 1 nodo de CPUs + 2 tarjetas Xeon Phi, 
respectivamente.
Los valores corresponden al porcentaje de peso en cada 
una de las partes en que se divide el archivo.

ComparaCión entre ejeCuCión de nCBi-BlaSt en un 
nodo Con CpuS y Con una tarjeta Xeon pHi

A continuación se muestran los resultados de la ejecu-
ción de PB sobre 1 nodo de CPUs y una tarjeta Xeo Phi. 
El tiempo se muestra en segundos. La base de datos de 

Figura 3. Flujo de trabajo PB-bSP. Autoría propia

Tabla 1. Archivos de secuencias

Nombre del Archivo* Tamaño en MB Cantidad de 
Secuencias

Longitud total de 
Secuencias

Secuencias 
con diferentes 

longitudes
Cafe-ensamblado.fa 0.156 14 163.667 Si
Pdbnt.fa 3.1 7.722 769.828 Si
Cafe-illumina.fa 1.6 10.000 1.020.000 No

* Estas secuencias se pueden descargar en el siguiente enlace: (https://github.com/simonorozcoarias/ncbi-blast_sobre_xeon_phi)

Tabla 2. Algoritmos de división en dos partes

Programa
Cafe-ensamblado.fa Pdbnt.fa Cafe-illumina.fa

Parte 1 Parte 2 Parte 1 Parte 2 Parte 1 Parte 2

BIOS-fastaSplitter 0.68 99.32 38.46 61.54 50.00 50.00

LongerSplitter 55.96 44.04 51.36 48.64 51.00 49.00

SorterSplitter 99.39 0.61 93.84 6.16 50.00 50.00

PhiSplitter 99.48 0.52 76.52 23.48 76.50 23.50
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Figura 4. Ejecución 
con CPUs y Xeon Phi

Tabla 3. Algoritmos de división en tres partes

Programa
Cafe-ensamblado.fa Pdbnt.fa Cafe-illumina.fa

Parte 1 Parte 2 Parte 3 Parte 1 Parte 2 Parte 3 Parte 1 Parte 2 Parte 3

BIOS-fastaSplitter 0.36 0.49 99.15 16.45 44.85 38.70 33.33 33.34 33.33
LongerSplitter 47.04 43.48 9.48 34.19 33.96 31.84 33.55 33.55 31.58

SorterSplitter 99.15 0.51 0.34 90.47 5.95 3.57 33.79 33.79 33.77

PhiSplitter 99.15 0.51 0.34 61.25 20.72 18.03 53.25 17.75 16.01

Tabla 4. Comparación Xeon y Xeon Phi

Archivo Xeon Xeon Phi Relación

Cafe-ensamblado.fa 257.54 651.81 2.53

Pdbnt.fa 1099.43 2830.43 2.57

Cafe-illumina.fa 1219.22 3263.34 2.68

PROMEDIO 2.59

Figura 5. Ejecución de 
PB sobre Nodos de 
CPUs

COmparaCIón en la ejeCuCIón COn XeOn phI

COmparaCIón en la ejeCuCIón SOBre nOdOS de CpuS
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referencia fue la misma que para los demás análisis 
(env_nr).

ejeCuCión de pB SoBre nodoS Con CpuS y Xeon pHi  
al miSmo tiempo

A continuación se presentan los resultados de la ejecu-
ción sobre nodos con CPUs  y nodos con CPUs y tarje-
tas Xeon Phi al mismo tiempo. El tiempo se muestra en 
segundos.

conclusIones

Se logró demostrar que por medio de la división de los 
archivos de entrada fue posible optimizar el tiempo de 
ejecución del programa NCBI-BLAST para el análisis 
de secuencias de nucleótidos usando CPUs en conjunto 
con Xeon Phi.

Un nodo con CPUs (Xeon E5-2670) con 32 cores en 
HT y 256 GB de memoria RAM, ejecutan en prome-
dio 2.6 veces más rápido un alineamiento con NCBI-
Blast que un nodo de Xeon Phi (5110p) accedido por 
SSH, con 60 cores,  240 hilos y 8 GB de memoria RAM. 
Sin embargo, implementado el esquema de paraleli-
zación TP combinado con el algoritmo de divisón 
PhiSplitter se logra usar de forma óptima PB sobre 
nodos de CPU y Xeon Phi al mismo tiempo. Esto se 
debe a que el algoritmo tiene en cuenta el factor de 
ejecución de los nodos con CPUs, eliminando así el 
tiempo de diferencia entre las múltiples ejecuciones y 
reduciendo considerablemente los tiempos muertos 
de los recursos.

Cuando el archivo de secuencias de entradas tiene 
muy pocas secuencias y estas tienen longitudes varian-
tes, su paralelización se complejiza, afectado el tiempo 
de ejecución. No se logra una disminución considerable 
al usar las tarjetas Xeon Phi en comparación con su eje-
cución en una sola máquina.

Si el conjunto de nodos donde será ejecutado PB 
está compuesto únicamente por nodos con CPUs y el 
archivo de entrada consiste en secuencias de diferen-
tes longitudes, es más óptimo usar el esquema de pa-
ralelización TP combinado con el algoritmo de 
división LongerSplitter, ya que tiene en cuenta las 
longitudes de las secuencias y crea archivos más uni-
formes.

En caso de que los nodos donde se ejecutará PB sean 
exclusivamente nodos de CPUs y el archivo de secuen-
cias comprenda solo secuencias de la misma longitud, 
es recomendable el uso del esquema de paralelización 
TP y el algoritmo de división BIOS-fastaSplitter.
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