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* 6 uygulama

* Her bir uygulama klasoru icerisinde
« Readme dosyas! (komutlar, ciktilarr)

* Uygulama icin gerekli tum dosyalar (is dosyasi, girdi, ¢iktr, snakefile, log vb)
- Kaynak

» https://docs.truba.gov.tr/how-to-guides/Snakemake/index.html

« Tum uygulamalar

» Kapsamli rehber dosyas! (uygulama + bilgi)
- Uygulama yaparken

* Slurm islerinde hesap bilgisi (account) degistiriimel

* Snakemake ile is gonderirken

* Calisma dizini (workdir)
* Hesap bilgisi



https://docs.truba.gov.tr/how-to-guides/Snakemake/index.html

ICERIK

1. Giris
e Yuksek Basarimli Hesaplama (YBH) kumesinde ornek i1s kosturma
2. Karmasik surecli veri analizi, zorluklar
« Ardisik hesaplamanin yapildigr ornek is kosturma
« Ardisik hesaplamalarda olceklenebilirlik
3. Is akisi yoneticisi (snakemake) ve avantajlar
« Tek hesapli basit is akisi ornegi (snakemake)
« Cok hesapliis akisi ornegi (snakemake ve conda)
4. lleri duzey yapilandirma (snakemake, conda)
 Snakemake ile gercek uygulama - Phylogeny



* Amac
* Ortak dil olusturma

» Basit bir is kosturma

- Temel bilesenler
* Kullanicr arayuzu (levrekl)
e |5 yUku yoneticisi (slurm)
* Hesaplama ucu (barbun, sardalya)
* |s (hesaplama)
- Isin o6zellikleri
» Kaynak gereksinimi (islemci, bellek, vb)
* Calisma ortaminin hazirlanmasi (kurulum, cevre degiskenleri, vb)
* Isi kosturma ve yonetme (gonderme, cikti Uretme, loglama)



Uygulama -1: YBH kumesinde ornek is

kosturma (expl)



Uygulama -1: YBH kumesinde ornek is

kosturma

Uyarilar
e Kullanicl arayuzu uzerinde I1s kosturmamak
e [ntiyvaca yonelik kaynak talebinde bulunmak
* Node ve cekirdek sayisl




Karmasik surecli veri analizi, zorluklar

« Amac:
« Tek bir is dosyasi, birden fazla hesaplama
« Ornek
* Zorluklar :’ESEJJE_EE_LEBEFT;':EEQ % 1 convert_to_upper_case "
 Paket (yazilim, kUtUphane, arac) kurulumu Lo eSS
. Bilgi Nl
) :’conca%enz_:te_ﬁles‘:
» Hesaplama (gorev) | secondib

—————————————

« Girdi, ciktr, calistinlabilir kod, log, arac/yazilim
* Kaynak gereksinimi
« Ortam degiskenleri
* |5 akisi
» Ardisik hesaplama
» Olceklenebilirlik & Tekrar Uretebilirlik & MUkerrer hesaplama

Source: SciLifeLab, National Bioinformatics Infrastructure Sweden (NBIS)




Uygulama -2: Ardisik hesaplamanin yapildigi

ornek is kosturma (exp2)



Uygulama -3: Ardisik hesaplamanin

olceklenebilirlik (exp3)



Karmasik surecli veri analizi, zorluklar

» Super kullanici (root) olmadan kurulum yapma
» Kaynak kod uzerinden derlemek
* Her bir pakete 0zgu direktifleri takip etmek
« Kutuphane/yazilim bagimliligi

Dikkatli islemci mimarisi/derleyici se¢imi

Tasinabilirlik, tekrar uretebilirlik sorunlari
* Normal bir kullanim i¢in zahmetli ve zaman alici
» Takip edilmesi zor is akisi
» Girdi ve cikti dosyalarini takip etmek
» Araya yeni bir hesaplama eklemek/cikarmak
*» Mukerrer hesaplama
* Farkh is karakteristigi, ayni kaynak tahsisi
« Orn: islemci yogun, bellek yogun hesaplamalar
» Esneklik sorunlari
» Paket yukseltme
« Olceklenebilirlik sorunlari
* Her bir protein icin yeni is dosyas! hazirlamak
» Tum cikti/log dosyalarinin saklanmasi ve yonetilmesinde ki zorluklar




Is akisi yoneticisi ve avantajlar

Amac
e Basit bir is akisi olusturma ve kume uzerinde kosturma
e Paket yoneticisi (conda) kurulum ve entegrasyon
 Olceklenebilirlik

Basit is akisi (Snakefile)
* Okunabilir yaptlandirma (json)

1  rule taskil:
2 input:
3 text_file = "textInputFile"
4 output:
5 text_output = "textOutputFile"
G log:
7 "taskl.err"
B shell:
g "python countlines.py {input.text_file} {output.text_output} 2 = {log}"




Is akisi yoneticisi ve avantajlar

Coklu hesap

« 3 protein ve her biri icin 1 hesaplama

« Ornek is akisi diagrami o BNy N 2
« Toplam 10 hesaplama \ \‘ \‘
psiblastp psiblastp psiblastp
e Slurm isi J 1/ /
° Ka y n a |< ta h S | S | i‘ get_blasthits E i‘ get_blasthits E i‘ get_blasthitsj

. Paket secimi (conda) \l/ .......

all

* Loglama & Performans
« Mukerrer hesaplamanin onune gecme

* |son tabanli config dosyasini ayirma
« Ciktilarin (log, output, benchmark) organize tutulmasi



Uygulama -4: Tek hesaph basit is akisi ornegi

(exp4)



Uygulama -5: Cok hesaph basit is akisi ornegi

(exp5)



Uygulama -6: Snakemake ile gercek uygulama

- Phylas (exp®6)



lleri diizey yapilandirma (snakemake &

conda)

* Amacg
» Karmasik surecli veri analizi gercek ornek - Phylas
* Avantajlar
* Tasmabilirlik (slurm profile, truba & sabanci)
« Olceklenebilirlik (config dosyasi; query ids, pattern)
» Tekrar uretebilirlik (conda envs)

Dagitabilirlik (Dosya-dizin organizasyon)

Onbellekleme (rule dosyalari, parametre)

Loglama & Performans (rule dosyalari; logs & benchmarks)

izleme, raporlama (Panoptes, wms-monitor)

Python kodu calistirabilme (Snakefile)

Singularity (container)

Entegrasyon (S3 API)
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SONUCLAR

« Karmasik surecli veri analizlerinde, bir arac
kullanmadan (snakemake, conda) hesaplama yapmak
mumkun, ancak hic¢ pratik degil.

- Snakemake & Conda, sadece is akisi gerektiren
hesaplamalar da degil, fazla sayida is/kaynak
gerektiren tum hesaplamalarda kullanilabilir.

« Hazirlhik, ogrenme zaman alici bir surec, uzun vadede
sagladig! pek cok avantajla isleri cok kolaylastirniyor.

 Arastirma dongusunde (is akisinda degisiklik,
parametre havuzu, yazilim guncelleme, yeni girdi
dosyalan) buyuk avantaj saglar.
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