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Contesto

Porting della piattaforma di genomica computazione dell'IRCSS
Policlinico Sant'Orsola di Bologna su EPIC Cloud

Accordo diricerca tra INFN e Sant’'Orsola per I'evoluzione della
piattaforma di calcolo e superamento delle attuali limitazioni

Secondo il GDPR, dati clinici e medici sono dati personali e i dati
genomici sono per definizioni impossibili da anonimizzare

Sviluppo della piattaforma genomica sulla cloud certificata ISO/IEC
27001, 27017, 27018 EPIC Cloud

Centro Nazionale di Ricerca in HPC,
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Collaborazione INFN — Sant'Orsola

Fase 1: tenant OpenStack «Baseline»
laaS gestita da INFN
Software installato e gestito da Sant'Orsola
Assenza di dati personali

Fase 2: tenant OpenStack «Baseline» e «Integration»
laas gestita da INFN
S - Baseline gestito da Sant'Orsola con presenza di dati personali

Integration gestito congiuntamente da Sant'Orsola e INFN in
assenza di dati personali

Fase 3: integrazione delle nuove funzionalita sviluppate in
Integration verso Baseline
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Workflow di benchmark

u fastq I_Lconfig fi|el | sacrlr;ge
. . " . . " ‘
Workflow per il rivelamento di varianti della linea o
germinale su dati di sequenziamento dell'intero e
genoma BwaMap
j T
* File types: .bam, .fastq, .gucf Merg‘eBam
¢ SOftware Markduplicate
* Burrow-Wheeler Aligner r —

e Samtools

« Genome Analysis Toolkit APP'yBQSR ]

Q
FIagStatIdxstats] ValidateSamFile [BaseRlcallbrator

* ~100GB diinput per campione {Hapmypecauer] Deptho,«cOverage]
- ~100GB C|I. output per. campione [d o [ (o) pes) e e J
« BAM file (Binary Alignment Map format)
« Quality metrics . ! !
» GVCF file (Genomic Variant Call Format) u bam u stats u gvef

« ~0.5TBdifile temporanei (scratch)

ICSC Italian Research Center on High-Performance Computing, Big Data and Quantum Computing Missione 4 e Istruzione e Ricerca
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Stato dell’arte: architettura Baseline

Architettura

* Architettura iper-convergente basata macchine virtuali
(fino a 40 core e 160 GB RAM)

» Snakemake (workflow manager)

* SLURM (batch system)

» Conda (package manager)

« Storage montato sulle VM come NAS
 Utenti Linux creati manualmente sulle VM

Limitazioni
« Bassa scalabilita
» Bassa affidabilita e disponibilita

« Difficolta nella gestione della sicurezza

workload manager

ICSC Italian Research Center on High-Performance Computing, Big Data and Quantum Computing Missione 4 e Istruzione e Ricerca
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Nuova architettura: Integration

 laaS OpenStack (EPIC Cloud)
« Approccio a micro-servizi (container)

* C(Cluster Kubernetes/RKE?2 per |'orchestrazione @ docker ku berDEtes
* Nextflow (workflow manager)
* Monitoring tramite Prometheus/Grafana g Prometheus @ Grafana

 Pipeline di Continuous Integration/Continuous Delivery
(C1/CD) per il build automatizzato delle immagini

« Tool di automazione (Puppet, Ansible, ecc.) per la gestione
dell'infrastruttura

T openstack. J{ nexiflow

ICSC Italian Research Center on High-Performance Computing, Big Data and Quantum Computing Missione 4 e Istruzione e Ricerca
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Cluster Kubernetes — RKE2 kubernetes RKE2

Feature Cluster Demo

 Ambiente distribuito
« Alta Affidabilita (HA) e Resilienza
e Elasticita

3 Master Node (4 CPU, 8GB RAM)

3 Worker Node (8 CPU, 16GB RAM)

1 Worker Node (40CPU, 80GB RAM)

3 Persistent Volume Claims (PVC) (1 TB each)
1 Bastione (8 CPU, 16GB RAM)

* Ampia community
* (Continuamente mantenuto e supportato

* Focus sulla sicurezza (RKE2)
« Hardening presets (RKE2)
* (CVEs e interventi pubblicati con regolarita

ICSC Italian Research Center on High-Performance Computing, Big Data and Quantum Computing Missione 4 e Istruzione e Ricerca
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Nextflow e Kubernetes

Feature

* General purpose Workflow Manager

* Molto supportato e largamente adottato dalla
comunita di bioinformatica

* Supporto nativo per i container

 Supporto nativo di K8s (anche Snakemake)

» Supporto nativo K8s Persistent Volume Claim (PVC)
» Node selector (CPU, GPU, "small”, “medium”, "large”)

ICSC Italian Research Center on High-Performance Computing, Big Data and Quantum Computing

JCnextflow

[ ] 1 jgasparetto@bastion:~

NEXTFLOW ~ version 23.10.0
Launching ‘whole-genome-sequencing/main.nf’ [special_goldwasser] DSL2 - revision: 4a37ad13d6

: /data/benchmark/large
: /data/benchmark/large/samples/samples.csv
: /data/benchmark/large/reference/GRCh38_full_analysis_set_plus_decoy_hla.fa
: /data/benchmark/large/reference/*.vcf
targetSet : /data/benchmark/large/samples/target/gencode.hg38.v35.protein_coding.CDS.extended.bed
intervals : /data/benchmark/large/intervals/hg38/*-scattered.intervals.interval_list
genomicsDbId : genome-in-a-bottle
outDir : /output/results/jacopo
outputDirMode 1 copy
context : jgasparetto
namespace : nextflow
threads bwa 1 40
threads sam-bwa 124
threads fixmate : 8
threads sam-merge :
threads sam-mark
threads default

executor > k8s (10)

[27/d813cd] process > Faidx [100%]
[cb/c65eed] process > ALIGNMENT:BwaIndex [100%]
[8d/55f60e] process > ALIGNMENT:BwaMap (1) [ o%]
[= process > ALIGNMENT:MergeBam -

- process ALIGNMENT:MarkDuplicate -

[- process ALIGNMENT:FlagStatIdxstats -

[- process ALIGNMENT:ValidateSamFile -
[06/42b562] process > CALLING:CreateSequenceDictionary [100%]
[b3/48535@0] process > CALLING:VcfIndex (1) [100%]
[fb/1b9b28] process > CALLING:Tabix (3) [100%]
[- ] process > CALLING:BaseRecalibrator -

[- 1 process > CALLING:ApplyBQSR

[- 1 process > CALLING:MergeBamScatteredIntervals

[- ] process > CALLING:SortBQSR

[- 1 process CALLING:HaplotypeCaller

[- 1 process > CALLING:GenomicsDB

[0] @:java* "bastion.epiccloud" 13:25 13-Mar-24

Missione 4 e Istruzione e Ricerca
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Nextflow vs Snakemake

s snakemake )( neX'tflOW
 Pipeline scritte in Python * Pipeline scritte in Groovy
* Incentrato su Conda Environment « (Container pienamente supportati
« Supporto limitato ai container (container-in-container) ¢ Supporto nativo per i container
» (ache delle immagini per K8s non supportata  Possibilita di eseguire il workflow in locale o sul cluster

- Storage and I/0 vincolati a trasferimenti S3/SFTP senza alcuna modifica

* K8s PVC non supportati * K8s «cache friendly»

- Ogni pod deve scaricare/caricare centinaia di GB didati = R8s PVCsupportati
per ogni step del workflow  Datidi /0 immediatamente visibili ai pod/step
successivi senza la necessita di trasferimenti aggiuntivi

ICSC Italian Research Center on High-Performance Computing, Big Data and Quantum Computing Missione 4 e Istruzione e Ricerca
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Nextflow vs Snakemake

& snakemake
* File scaricati/caricati verso storage S3-like

« Tuttii pod creati a partire dalla stessa immagine contenente
Snakemake

» |l software finale viene eseguito come container-in-a-container (no
cache da parte di K8s)

Scratch bucket

D

Scratch bucket

D

Outputs bucket

D

Inputs bucket

Q 1/0 1/0
& Software C

170

JCnexcflow

* PVC configurati come volumi NFS montati su tutti i worker node e
visibili ai pod
* File di I/0 direttamente disponibili ai pod senza trasferimenti

* Pod creati a partire da immagini «native» e altamente ottimizzate
(cache K8s)

i Software A Software C

/0 T
Persistent Volume Claim

ICSC Italian Research Center on High-Performance Computing, Big Data and Quantum Computing
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Monitoring (Prometheus & Grafana)
Feature

 Analisi approfondita dell'intero workflow e dei singoli
step/pod

« Debugging accurato per ogni singolo processo

e (Qttimizzazione dell'allocazione delle risorse in base ai
requisiti dei singoli step (node selector)

 Colli di bottiglia facilmente individuabili
 Risultati e benchmark consistenti e comparabili

. CPU Usage

CPU Usage

» CPU Quota
+ Memory Usage

Memory Usage (w/o cache)

531GI2

ICSC Italian Research Center on High-Performance Computing, Big Data and Quantum Computing
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Conclusioni

| primi test della migrazione da un'architettura «tradizionale» verso un'architettura cloud hanno dato risultati
promettenti in termini di performance e di esperienza utente

» Qverhead iniziale nella realizzazione dell'infrastruttura
 Architettura complessa che offre pero alta affidabilita, scalabilita ed elasticita

» L'adozione dell'approccio a micro-servizi offre portabilita, permettendo di eseguire lo stesso workflow sul proprio
laptop in fase di sviluppo e successivamente su grande cluster per la computazione vera e propria

» «User friendly» per gli operatori e ricercatori che sottomettono i job
 Sistema di monitoraggio avanzato per lo sviluppo, debugging e ottimizzazione delle performance e delle risorse

» Possibilita di eseguire scansione automatiche di vulnerabilita delle immagini «tailormade» per una migliore
sicurezza del software impiegato

ICSC Italian Research Center on High-Performance Computing, Big Data and Quantum Computing Missione 4 e Istruzione e Ricerca
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Futuro

 Integrazione di un Identity Provider (IdP) come Keycloak, FreelPA o Indigo IAM per la gestione centralizzata degli
utenti e Single Sign-0n (SSO)

* Integrazione del software Galaxy per la sottomissione dei jobs attraverso dashboard web, oltre che da riga di
comando

 Integrazione con soluzioni di object storage per lo stoccaggio dei risultati di output

* Stress test
« Migrazione dell'architettura definitiva sul tenant Baseline

ICSC Italian Research Center on High-Performance Computing, Big Data and Quantum Computing Missione 4 e Istruzione e Ricerca
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