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RÉS MÉ 

En biologie, l'analyse de donn ' es issu s du équençage à haut débit (SHD) se 
compose d un ensemble de programmes informatiques dont l'assemblage forme un 
flux de t ravaux représentant le ' tapes d 'analyse , programme après programm . 
Ces flux de t ravaux en bio-informatique sont gérés par des plateformes logicielles 
polyvalentes qui permettent d'accéder à des programmes et de les assembler sans 
avoir de connaissances part iculières en informatique. 

Cependant , une grande part des programmes utilisés dans les flux fonctionnent 
avec leurs propres types de données. Ils nécessitent souvent de nombreuses dé
pendances liées à des librairies ou d'autres programmes et ne supportent souvent 
que le système d 'exploitation Linux. ne solu t ion à ce problème est la virtuali
sation d 'applications préinstallées sur de nombreux systèmes d 'exploitation, telle 
que proposée par l'environnement virtuel (EV) , ou conteneur. À la fois souple et 
léger, il permet l'automatisation et le t ransfert des programmes sur de nombreux 
upports. L'EV fournit un excellent moyen de répéter des expériences. 

En raison de la t aille des données et la complexité des tâches informatiques , les 
programmes d'analyse des SHD sont xigeants en ressources matériell s. Pour 
pallier ce problème le calcul distribué, quel qu 'en soit le niveau de complexité, 
permettrait l 'accès à des ressources matérielles importantes. Il pourrait ainsi ré
pondre aux besoins de t raitement des données issues du SHD. 

En tant que plateforme logicielle de flux de travaux Armadillo 1.1 répond à une 
grande partie des attentes . Afin d 'y ajouter de nouveaux programmes d 'analyse 
de SHD ce mémoire propose des solutions pour automatiser l'ajout de nouveaux 
programmes et de facili ter leur mise à jour. Il propose également un environnement 
virtuel basé sur Docker qui permet l'ut ilisation de ces programmes sur l'ensemble 
des systèmes d'exploitation . Enfin , ce t ravail explore la possibilité d 'exécuter des 
flux de travaux à la fois localement et sur des calculs distribués. 

Mots Clés flux de travaux, bio-informatique, séquençage haut débit, envzronne
ment virtuel, Docker, calcul distribué, cluster·, A rmadillo 





I TRODUCTION 

La facili té d 'accès et la prolifération de données issues du séquençage à ha ut 

débit (SHD) amènent de plus en plu de biologiste à utiliser ces données afin de 

développer de nouvelles approches et de nouvelles méthodes analytiques. À cette 

fin , des outils informatiques performants t adaptés sont nécessaires pour examiner 

la quantité massive de données biologiques issu s du SHD. Ces outils se composent 

souvent d 'un ns mble de programmes informatiques dont l'agencement et les 

connexions forment les flux de travaux. 

Une grande partie des programmes proposés pour analyser les données issues du 

SHD sont développés pour des systèm s d 'exploitation de type Linux. Afin de 

les utili er dans d 'autres systèmes d 'exploitation , la virtualisation complète et 

l'environnem nt vir tuel sont deux appro ·hes possibles. La virtualisation complète 

est une solution relativement simple, mais pouvant demand r cl importantes res

sources pour le système hôte. De son côté, l'environnement virtuel, récemment 

devenu plus acce sible, est plus léger et plus facilement automatisable. 

D'autre part , l'analyse de ces donné a un fort coût computationnel ( consom

mation processeur et mémoire vive , temp d 'exécution, stockage des données) . 

Effectuée sur des machines locales , l'analyse peut prendre de nombreuses heure 

et limite l'ut ilisation de celles-ci à d'autr s fins. Pour remédi r à ce problème, la 

parallélisation et le calcul distribué présentent des conditions de développem nt 

intéressantes et offrent l'opportunité d 'effectuer ces tâches computationnelles plus 

rapidem nt grâce à 1 accès à de nombreu es ressources matérielles. 

À t raver cette recherche, not re objectif est de développer t de tester l'hypothèse 



2 

d 'un outil de gestion de flux de travaux multiplateformes pour les scientifiques. 

Celui-ci permettra une automatisation du t raitement des données par des pro

grammes de SHD intégrés. Les flux de travaux seront disponibles localement ou 

exécutables au t ravers du système de calcul distribué. Le chapit re 1 de ce mé

moire introduira les problématiques et besoins reliés à la recherche en biologie et 

leurs réponses informatiques. Cette par t ie comporte un rappel de l'historique du 

SHD , ainsi qu 'une présentation des flux de t ravaux existants actuellement et des 

programmes associés avec leurs points faibles et leurs points forts. Le chapitre 2 

s' intéresse plus part iculièrement aux systèmes de vir tualisation ainsi qu 'aux avan

tages et limites du calcul distribué. Le chapit re 3 portera sur les améliorations 

apportées au logiciel Armadillo afin de répondre à nos objectifs ainsi que sur les 

résultats obtenus. 



CHAPITRE I 

BIOLOGIE ET BIO-l IFORMATIQUE 

1.1 Introduction 

"La vie, ce concept mystérieux, est ramenée à la présence d 'acide désoxyribonu

cléique. Il n'y a plus de front ière entre matière animée et inanimée. Tout n 'est 

qu 'une question de degré de complexité. " (Albert Jacquard). 

Le séquençage de l'acide désoxyribonucléique (AD ) a connu des avancés ma

jeures dans les années 2000 . Depuis, les techniques n 'ont cessé d 'évoluer, passant 

du séquençage de l'AD nucléotidique à celui de l'intégralité de la cellule (Liu 

et al. , 2012). En nous basant sur l'évolut ion du séquençage, nous présenterons une 

défini tion du séquençage à haut débit (SHD) ainsi que ses liens étroits avec la bio

informatique. Nous présenterons les flux de travaux et leurs plateformes logicielles 

en bio-informatique. La dernière partie portera sur les défis quant à l'intégration 

des programmes t raitants de SHD dans les plateformes de flux de travaux. 

1.2 Le séquençage à haut débit (SHD) 

1.2. 1 Défini tion, histoire et lien avec la bio-informatique 

Le séquençage classique s'est développé autour du séquençage de l'ADN nucléique. 

Il demande beaucoup de temps, de main d 'œuvre et d 'étapes avant l'obtention des 

données. Les méthodes utilisées ont été améliorées lors du projet de séquençage 
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du génome humain (van Dijk et al. , 2014). 

Comme le présente Liu et al. (2012) dans son article, le séquençage à haut débit 

(High-Throughput S equencing (HTS) ou N e.'Et Generation S equencing (NGS)) est 

un ensemble de méthodes apparues depuis 2005, produisant , à faibles coûts et 

rapidement , des millions de séquences en s'affranchissent des étapes classiques de 

clonage. Ces méthodes utilisent des approches parallèles permettant le séquençage 

de nombreux fragments simul tanément . Bien que le développement init ial de ces 

technologies soit principalement dédié à l'humain (pour la détection de maladies, 

de cancers, etc.), on t rouve également des usages dans l'analyse des végétaux qui 

possèdent souvent des génomes bien plus complexes . Ces technologies sont , dans 

tous les cas, génératrices de nombreuses données qui nécessitent des outils de 

traitement informatique pour en extraire les résul tats et les rendre interprétables 

par les scientifiques . 

1.2.2 Les défis du SHD 

Bien que certains formats , comme fastafile ou amfile, soient bien décrits et nor

malisés comme on le retrouve clans les articles de Li et al. (2009) et Lipman et 

Pearson (1985) , il existe presque autant de formats que de programmes SHD. Cette 

variabilité est clue au fait que les formats répondent aux besoins des scientifiques 

et aux questions biologiques auxquelles ils souhaitent répondre. Les scientifiques 

les créent en fonction des besoins et des résultats qu 'ils souhaitent obtenir. Les 

formats de fichiers sont clone de formats très variables. 

De plus, le séquençage à haut débi t, quelle que soit la génération , ut ilise des 

méthodes génératrices d 'un très grand nombre de données . L'ut ili ation de fichiers 

de très grande taille pose des difficultés pour la gestion de ces données tant clans 

leur sauvegarde que les transferts. De même, le traitement de ces fichiers sur une 

seule machine est souvent problématique et il est souvent préférable cl 'ut iliser les 
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avancées technologiques telles que la parallélisation et le calcul haute performance. 

Enfin, une autre limitation des programmes de SHD est la gestion des dépendances 

vers des librairies spécifiques ou d 'autres programmes. Ces interconnexions rendent 

l'installation de certains programmes fastidieuse ou nécessitent de bonnes connais

sances dans l'infrastructure tant logicielle que matérielle. C'est un des points les 

plus problématiques pour l'acquisition et la mise à disposition des programmes, 

en vue de répéter d 'un flux de travail comme le montre Gerlach et al. (2015) et 

Collberg et Proebsting (2016) dans leurs articles. Or, cette répétabilité est une 

base importante de la bio-informatique. C'est dans cet objectif que des out ils de 

flux de travaux dédiés à la bio-informatique ont vu le jour. 

1.3 Les plateformes de flux de travaux en bio-informatique 

1.3.1 Les flux de t ravaux 

Il existe de nombreux logiciels permettant d 'analyser, de comparer et de trans

former les résultats obtenus par les outils de séquençages. Ainsi, un scientifique 

souhaitant répondre à une questions de biologie, va souvent utiliser un ensemble 

de logiciels les uns à la suite des autres. Cet enchaînement d 'outils peut être consi

déré comme un flux de travaux dans lequel t ransitent , parfois conditionnellement , 

les données d 'un outil à l'autre. 

Les flux de t ravaux se décomposent en deux grands modèles : le contrôle de flux 

(control-flow) et le flux par les données (data-flow). Le premier détermine l'agen

cement des programmes avant leur exécution. Il est souvent utilisé dans le cadre 

de flux de travaux d 'affaires . Tandis que le second se base sur la disponibilité des 

données d'une étape à l'autre et est plus souvent utilisé dans le cadre de flux de 

travaux en science (Migliorini et al., 2011 ). Ludascher et al. (2009) présente les 

flux de travaux scientifiques comme 11 un ensemble de tâches individuelles organi-
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sées lors de la conception du flux 11
• L'exécution de celui-ci est orchestrée selon le 

flux de données et les tâches dépendantes spécifiées par le concepteur. Le flux de 

travail est souvent conçu de manière visuelle. 

L'enchaînement des outils peut poser des problèmes, car il existe une multit ude 

de formats différents d 'entrées et de sortie selon les programmes . La sortie de l'un 

n 'est donc pas forcément l'entrée de l'autre et les fichiers (ou données) ont parfois 

besoin d 'être transformés. Des pla teformes rassemblant ces out ils ont été cr 'ées 

afin de faciliter la communication entre les outils, leur utilisation, la répétition des 

expériences et la création d 'expérience in silico (Lord et al., 201 2). 

1.3.2 Les pipelines 

Les pipelines sont une forme réduite de flux de t ravail permettant de répondre 

efficacement à une ou plusieurs questions biologiques précises. Ils proposent géné

ralement un enchaînement de plusieurs out ils dans une seule direction. Les étapes 

doivent être résolues les unes après les autres pour atteindre l'obj ectif. Les pi

pelines sont de conception simple dans la mesure ou ils ne permettent pas de 

boucles condit ionnelles ou l'ajout d 'autres programmes qu ceux init ialement pré

sents sans en modifier le code. La majorité des programmes proposés nécessitent 

un apprentissage des formats des fichiers permettant la configuration des pipelines. 

1.3.2.1 Quelques logiciels de pipelin s 

Les logiciels de pipelines sont aussi nombreux qu les question biologiques néces

sitant l'intervent ion linéaire d'un certain nombre de programmes. La sél ction d 

pipelines suivante s'appuie sur ceux utilisant Dockers, étant au code source ouvert 

et orienté vers la résolu tion de problèmes biologiques impliquant les SHD. 

Snakemake créé en 2012 (Kaster et Rahmann) est un logiciel de flux de travaux 
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en Python. S'appuyant sur un flux de travail facilement lisible, il peut s 'exécuter 

à différentes échelles depuis la station de travail classique jusqu 'au Cl us ter. Il a 

également pour objectif de r ' duire la complexité de création d un flux de travail 

dans un langage de spécifications et règles proches du style de langag P ython. 

Les règles définissent également la création des fichier de ortie en fonction des 

fichiers d 'ent rée. 

N extflow ( extflow, 2017) est disponible depuis 2013 pour les systèmes d 'ex

ploitation de type POSIX. Il est écrit en JAVA et Groovy. Ce logiciel permet la 

création rapide de pipelines par l'ajout de "tâches" sans avoir besoin de connais

sances en programmation. Il supporte les technologies de conteneurs Docker ou 

Singularity 1 , et le partage de pipelines pour une meilleure reproductibilité des 

pipelines. Il est portable par son langage qui apporte une couche d 'abstraction 

entre la logique du pipeline et son exécution. Il est également utilisable à diffé

rentes échelles du calcul distribué à l'infonuagique. La parallélisation e t de type 

flux de données déclarées lors d la création du pipelin . Nextflow propose égale

ment un suivi du pipeline au cours de son exécut ion. 

G enome Analysis Toolkit ou GATK (Bahassi et Stambrook, 2014) est un 

logiciel développé au Broad Institute pour analyser les données de séquençage à 

haut débit . Sa boîte à outils offre une grande variété de logiciels mettant l'accent 

sur la découverte de variantes et le génotypage, ainsi que sur l'assurance de la 

qualité des données. Ces outils ont été principalement conçus pour traiter les 

exomes et les génome entiers générés avec la technologie de séquençage Illumina. 

À l'origine développé pour la génétique humaine, GATK est capable de traiter 

les données génomiques de différ nts organismes, et ce, av c différents niveaux de 

1. Singulari ty container (http :/ / singularity.lbl.gov / ) Singularity i a container olu t ion crea
ted by necessity for cientific and application driven workloads. 
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ploïdie. Écrit en Java, la version 4 (2017) est sous licence open source 2 BSD 3. Ces 

outils proposent des flux de travaux comme base commune de bonnes pratiques 

pour certains types d 'analyses 3 . 

Durant l'année 201 5, Folarin et al. proposent NGSeasy. Très récent, ce logiciel 

propose des pipelines de quelques outils classiques de SHD encapsulés dans Docker. 

Entièrement sous Docker, il ne propose pas une interface utilisateur et ne semble 

pas facile d 'ut ilisation. Néanmoins, cette intégration complète le rend disponible 

pour tous les systèmes d 'exploitation. 

La même année, Belmann et al. (2015) soumettent Bioboxes qui a pour objectif 

de faciliter le transfert d 'expérimentation à t ravers la standardisation d 'interface 

de conteneur . Tout comme NGSeasy, c'est un programme es entiellement en ligne 

de commande qui s'éloigne des standards pour la création de flux de travail pour 

des non-init iés. De même, bien que l'ajout d 'un nouveau programme se passe 

entièrem nt sous Docker, la création des conteneurs peut rester complexe. 

Encore en 201 5, TOGGLE, pour 'toolbox for generic NGS analy es' Monat et al. 

(201 5) et écri t en Perl , e t une ui te d'outils capable d 'être utilisé . ous la forme 

de pipelines. Les fichiers de configuration des pipelines utilisés sont imples et per

mettent l'accès aux options des programmes utilisés . TOGGLE permet de suivre 

l'évolu tion du pipeline et des données. TOGGLE est utilisable à différentes échelles 

depuis une simple machine à du calcul distribué. Il ne présente pas d'interface uti

lisateur et reste sous la forme d 'un terminal en ligne de commande. 

En 2017, Cluster Flow (P. Ewels et Andrews) , écrit en Perl , propose 40 modules 

et une simple syntaxe pour les assembler. C'est un logiciel de pipeline dédié aux 

2. Licenc GATK4 (https :/ j github.comj broad institute j gatk/ blob j master/ LICENSE.TXT) 

3. Exemple Germline short variant discovery (SNP + Ind ls) 
(http :/ / software. broadinstitute .org/ gatk/ bes t-practices j workfiow ?id = lll45) 
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grilles de calcul, cluster et l'infonuagique. Il n 'est pas prévu pour être ut ilisé au 

niveau local et se présente sous la forme de ligne de commande. 

1.3.3 Les plateformes 

Les plateformes ont en général pour objectif de faciliter la construction, la trans

mission et la répétition de flux de travaux. Elles intègrent des interfaces d 'ac

cès aux options de différents programmes et facilitent les interactions entre les 

programmes. Dans un premier temps, nous verrons les caractéristiques des plate

formes, puis nous présenterons différents logiciels qui répondent à ces cri tères. 

1.3.3. 1 Les caractéristiques des plateformes de flux de t ravaux 

Voici ci-dessous, quelques points qui résument les caractéristiques définissant les 

plateformes de flux de travaux en bio-informatique : 

- Exécuter des flux de travail abstraits afin de privilégier l'ut ilisateur dans 

son interaction et sa personnalisation de l'interface (souvent à l'aide de 

techniques graphiques) (Woollard et al., 2008). 

Intégrer l'analyse et la visualisation des données tout en simplifiant la com

préhension et la cognition de la procédure (Woollard et al., 2008). 

Aider les utilisateurs à trouver des composants, des flux de t ravail et des en

sembles de données sur la base des caractéristiques ou fonctions souhaitées 

(Woollard et al. , 2008). 

Favoriser la possibilité d 'extension pour que l'intégration de fu turs services 

et logiciels dont les interfaces et les protocoles de communication n affec

teront pas les au t res composants déjà fonctionnels (Lin et al. , 2009) . 

Fournir le code permettant d 'assurer la reproductibilité dans les résultats 

pour éviter la dissémination de résultats erronés (Coll berg et Proebsting, 

2016). 
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- Fournir le support pour la surveillance de l'état du flux de t ravail et des 

défaillances ainsi qu 'un mécanisme pour attraper, localiser et gérer les dé

faillances automatiquement ou avec une intervent ion humaine minimale 

(Lin et al., 2009) . 

- Valider les flux de travaux nouvellement créés en respectant les exigence · 

et les contraintes des composants et d 'un ensemble de données hétérogènes 

tout en gérant la collection , l 'organisation et la réorganisation des données 

(ex. transformation vers d 'au tres formats) (Coll berg et Proebsting, 2016). 

Offrir le support pour les systèmes de calcul distribué ou tout aut re système 

informatique dématérialisé (comme l'infonuagique) (Lin et al. , 2009). 

Faciliter l'évolu t ion et la gestion des versions des workflows précédemment 

créés (\t\Toollard et al. , 2008) et faciliter une interconnexion avec d 'autres 

systèmes (ex. d 'aut res flux de t ravaux) (Lin et al., 2009). 

1.3.3.2 Les systèmes de gestion des flux de travaux 

Il existe plus d 'une vingtaine de plateformes permettant d 'effectuer des flux de 

t ravaux en bio-informatique parmi les plus connues, on peut citer Taverna ou Ga

laxy. Nous présenterons quelques-unes des plateformes qui nous semblent répondre 

aux critères énoncés dans la section 1.3.3.1 , qui sont en code source ouvert et qui 

sont encore maintenus. 

Taverna, créée en 2006, est une plateforme issue de plusieurs plateformes scient i

fiques et dont l'objectif est la gestion de flux de travaux. Elle est écrite en Java et 

e présente sous de nombreuses formes, que ce soit pour des applications locales 

ou distantes (Hull et al., 2006). Les flux de t ravaux issus de Taverna sont souvent 

complexes. Ainsi, plusieurs ajouts ont été développés tels que DistillFlow (Chen 

et al. , 2014) ou BIFI (Yildiz et al. , 2014) dont les obj ectifs sont entre autres de 

simplifier ces flux . 
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La plateforme Galaxy est née en 2010. C 'est une plateforme de services web ins

tallables localement ou sur un serveur nix ou Mac. Elle est écrite en P ython et 

JavaScript. Cette plateforme propose un très grand éventail de ·ap ul s pour des 

logiciels de bio-informatiques. Elle comprend également une grande communauté 

et de nombreux tutoriels. Elle fait partie des premiers logiciels de flux de travaux 

utilisés en bio-informatique. Néanmoins , une bonne installat ion et un bon fonc

tionnement de cette plateforme ne sont pas faciles (Goecks et al. , 2010). Ayant 

conscience de cette difficulté, un effort important de ces dernières anné s a permis 

la séparation du coeur de Galaxy (gestion du flux de travail interface, etc. ) et 

l'émergence de Toolshed comme installat ur de programmes (Blankenberg et al. , 

2014). En 2014, Docker a été introduit pour l' installation et 1 utilisation de pro

gramme dans Galaxy (Galaxy-Docker, 2016). 

En 2012 , Okonechnikov et al. proposent UGENE qui indu un flux de travail 

visuel pouvant être effectué localement ou dans un environnement de calcul distri

bué. GENE est un logiciel multiplateforme pour la bio-informatique. Il est écrit 

en C++ soutenu par Qt un cadriciel permettant le développement d 'applications 

en multiplateformes. Il se base sur le concept d 'application programming inter

face pour les échanges. Les logiciels externes qu 'il propose ont ' gaiement besoin 

d 'être multiplateformes et compatibles avec les différentes versions pour fonction

ner limitant l'intégration de nouveaux logiciel . L'utilisation du workfio w designer 

permet la création de flux de travaux simples . 

Armadillo voit également le jour en 2012 avec une ver ion publique disponible 

1.1. C'est une plateforme de flux dédiée aussi bien à l'analyse phylogénétique qu 'à 

des analyses classiques de bio-informatiques. Il est écrit en J ava et propose des 

capsules pour de nombreux programmes multiplateformes. Il gère aussi bien le 

flux de données que le contrôle de flux . Il p ut être utilisé en ligne de commande 

et installé sur de serveurs. Il e t donc possible de décrire son flux de travail 
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localement et de l'exporter ensuite. La gestion des flux est un des points importants 

de développement (Lord et al., 2012). L'ajout de nouveaux programmes intégré 

dans Armadillo passe généralement par un programmeur qui propose et compose 

l'interface. Actuellement , ce travail n'est pas homogène et présente des difficultés 

en cas de mise à jour d 'un programme. 

BioDepot-workfl.ow-Builder (BwB) Hung et al. (2017) est accessible depuis 

2017. Il est basé sur Orange 3 de Biolab et No Vnc. Ses éléments sont créés en Py

thon et uti lisent les librairies QT5, Docker-Py et PyQt5. Il propose la création de 

flux de travaux par glissement et ajout à l'aide d 'une interface utilisateur simple. 

Les composants des flux de travaux sont uniquement des conteneurs Docker ac

ces ibles depuis des dépôts publics ou fournis par l'ut ilisateur . 

1.3.3.3 Comparatif de plateformes de flux de t ravaux 

D'après les caractéristiques citées dans la section 1.3.3. 1 et dans l'objectif de 

comparer les plateformes présentée dans la section 1.3.3.2 , nous avons extrait et 

r construi t les crit ' re de différenciation. suivant : 

- Installer le logiciel de manière totalement opérationnelle (ITO). 

- Ajouter de nouveaux programmes (ANP) 

- Créer un flux de travail et son accessibili té côté utilisateur (FT). 

Supporter de multiples systèmes d 'exploitation , Linux, Mac, \t'l indows ( iSE). 

Utiliser localement , sur un serveu.r ou un système de calcul distribué (Usage 

- Local,Server,CD (calcul distribué)) 

Rendre portable sur un sy tème calcul distribué (Port). 

Contenir des programmes SHD (SHD). 

Utiliser et l'intégrer la gestion de conteneur (Co nt) 4 . 

Nous avons comparé les plat formes logicielles citées précédemment dans le ta-

4. N.B. Les aspects portabili tés et gestion de conteneur eront pr· entés dans le chapi tre 2. 
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bleau comparatif 1.1. Les valeurs que l'on y retrouve sont les suivante 

- Facile (F) 1 Partiellement Facile (P) 1 Difficile (D) 

- Facile d'utilisation (FU) 1 Pa Facile d 'utilisation (PFU) 

- Non applicable ou sans information (-) 

- Ligne de commande (CLI) 1 Interface Graphique pour l'ut ilisateur (GUI) 

niquement ( ) 1 Pas uniquement (P ) 

- Nécessite une instance spécifique (S) 1 Est incluse dans le logici l de base 

(I) 1 N'est pas inclus dan le logiciel de base ( I) 

Tableau 1.1: Comparai on des logiciels de flux de travaux 

ITO A TP FT MSE Usage Port SHD 
Local Server CD 

Snakemake p H y es Cli Cli Cli I u 
GSeasy p H y es Cli Cli I u 

Bio boxes p H y es Cli Cli I 
Galaxy p D non GUI GUI s p 

Ugene F D p G CLI CLI I 
Ta vern a F p oui G CLI CLI s p 

BwB p p oui G I u 
Armadillo1.1 F p oui G CLI PU 
Objectif F F FU oui G CLI CLI I PU 

Par exemple pour les programm s Taverna et Objectif , le tableau 1.1 s li t de la 

manière suivante : 

Le logiciel Taverna : 

- a une installation facile, 

- a une installation partiell de nouveaux programmes, 

- propose une interface utilisateur pas toujours facile d 'utili ation , 

- supporte de nombreux systèmes d exploitation avec l'aide d 'une instance 

spécifique, 

- peut être exécuté localement ou ur un serveur en ligne de commande, 

- propose nativement des programmes SHD et d'autres programm s de bio-

Co nt 

I 
I 
s 
NI 
NI 
I 
NI 
I 
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informatique, 

peut être exécuté nativement sur un système de calcul distribué, 

ne propose pas de déploiement d 'applications via des conteneurs. 

Tandis que le logiciel " Objectif" 

a une installation facile, 

a une installation facile de nouveaux programmes, 

propose une interface utilisateur facile d 'utilisation, 

supporte de nombreux systèmes d 'exploitation sans restriction , 

peut être exécuté localement ou sur un serveur et sur un système de calcul 

distribué en ligne de commande, 

propose nativement des programmes SHD et d 'autres programmes de bio

informatique, 

peut être exécuté nativement sur un système de calcul distribué, 

propose de déploiement d 'applications par l'intermédiaire de conteneurs. 

Comme nous le présentons dans le tableau 1.1 , aucune des plateformes existantes 

actuellement ne répond entièrement aux besoins d 'utilisateurs de programmes 

SHD. Nous avons introduit dan le tableau un logiciel Objectif tel qu 'il répondrait 

positivement à l'ensemble de nos critères. Il semble que le programme Armadillo1.1 

soit le plus proche de notre objectif. Nous verrons dans le chapitre 3 quelles ont 

été améliorations apportées sur ce logiciel Armadillo1.1 pour atteindre le logiciel 

Objectif. 

1.4 Conclusion 

Dans ce chapitre, nous avons vu l'importance de l'informatique dans la résolution 

de problèmes biologiques dans le domaine des SHD. Nous avons également vu 

qu 'il était possible d 'utiliser des plateformes de flux de travaux tout en abordant 

la virtualisation et le calcul distribué. Ces derniers n 'ayant pas été définis , nous 

les présenterons dans le chapitre suivant. 



-----------------------------------------------------------------------------------, 

CHAPITRE II 

INFORMATIQUE, LE SHD El l\11 LTI-SYSTÈMES 

2.1 Introduction 

Dans ce chapitre, nous aborderons les problématiques relatives à l'informatique. 

Nous présenterons des solutions appropriées dans le but d atteindre les objectifs 

de programmation fixés dans le chapit re 1. Nous nous intéresserons tout d 'abord 

à la virtualisation qui répond à l'objectif d 'utilisation multisystèmes au travers 

de la virtualisation par hôtes et l'environnement virtuel. Par la suite , nous porte

rons notre intérêt sur le calcul distribué et le parallélisme dans le but de mieux 

comprendre quels en sont ses avantages , ses contraintes et ses liens potent iels avec 

le SHD. Cette dernière partie présentera également quelques clusters de Calcul 

Québec. 

2.2 La virtualisation 

2.2.1 Int roduction 

La virtualisation consiste à faire fonctionner différents environnements , systèmes 

d'exploitation ou applications, invités sur une machine hôte. Elle apporte plusieurs 

bénéfices, car elle permet d 'utiliser un autre système d'exploitation et ses logiciels 

sans avoir à redémarrer . on ordinateur. Elle fournit l 'opportunité de tester des 

nouveaux systèmes d'exploitation ou programmes ne fonctionnant pas nativement 
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dans le système d'exploitation hôte sans déstabiliser son environnement quotidien. 

La virtualisation fournit une zone de tests pour de nouveaux logiciels dans des 

environnements contrôlés , isolés et sécurisés. Enfin , elle facilite le partage des 

systèmes d'exploitation d'un ordinateur à l'autre en disposant d'un hyperviseur 

compatible (Scott et Irvine, 2000). 

2.2.2 La virtualisation par hôte 

2.2.2.1 Définition 

Nou prendrons appui sur l'article de Popek et Goldberg (1974) pour définir les 

différents types de virtualisation . Selon les auteurs , le moniteur de machine vir

tuelle, ou hyperviseur est une couche applicative qui permet l'exécution de ma

chines virtuelles. Il existe deux types de virtualisation par hyperviseur : la native 

( "bare-metal") sur un système hôte, et celle par l'intermédiaire d 'un système d 'ex

ploitation hôte ( "host-based "). Ces deux systèmes de virtualisation permettent le 

déploiement de systèmes d 'exploitation dît "invités " qui ut ilisent les ressources 

mises à disposition par 1 urs hôtes. 

La virttialisation native se ba e sur un hyperviseur de type 1 qui met directement 

en contact le matériel hôte avec les machines virtuelles . Elle est souvent utilisée 

pour le déploiement des serveurs multitâches et a été développée dans ce sens. 

Ce mode de virtualisation reste difficilement exploitable sur des machines locales. 

Schématisée dans la figure 2.1 , la première couche (en gris clair) est celle du 

matériel hôte sur quel sc repose l'hypcrviscur (en vert) . Les couches suivantes 

sont les machines virtuelles qui se composent du système d 'exploitation et des 

applications. 

L'hyperviseur de type 2 correspond au système de virtualisation par hôte (VPH). 

La virtualisation sur un système d 'exploitation hôte permet le déploiement de 
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différents services via des systèmes invités . Elle facilite l'intégration de systèmes 

d 'exploitation différents ou de besoins et services plus diversifiés. Le système invité 

est présent sur la machine hôte sous la forme de fichiers qui peuvent être facilement 

déplacés , copiés ou dupliqués. Il existe différentes techniques de virtualisation par 

hôte. 

La figure 2.2 schématise la virtualisation par hôte. La sous-figure 2. 2a représente 

la virtualisation complète et la sous-figure 2.2b la paravirt ualisation. De la base 

vers le haut, on retrouve d 'abord les éléments pr ' sents sur l'hôte. Ils se composent 

du matériel du système hôte (en gris clair) , du système d 'exploita tion hôte (en 

bleu), de l'hyperviseur (en vert ) et du matériel émulé par l'hyperviseur (en gris 

clair) . Puis, on retrouve les systèmes invités composés également d 'un système 

cl 'exploitation et d 'applications. 

Sous la forme complète, l'hyperviseur instaure des environnements clos , isolés , 

avec des ressources précises et disponibles issues de la machine hôte. Dans ce 

cadre, l'invité n 'a accès qu'au matériel virtuel proposé par l'hyperviseur et repose 

donc intégralement sur ce dernier. Sous la forme de paravirtualisation (2.2b) , 

l'hyperviseur met directement en contact la machine invitée avec le matériel de 

l'hôte. Il joue alors un rôle de passeur en interceptant les informations de l'invité et 

en les transmettant à l'hôte. Cette approche demande au système hôte de prendre 

11 conscience" de la présence du système invité . Cela nécessite la mise à disposit ion 

de pilotes (driver ) spécifiques , rarement développés pour des virt ualisations sur 

des machines locales. La forme paravir tualisation est plus souvent ut ilisée sur 

des serveurs où la recherche de gains de performances est importante ce qui est 

rarement le cas pour les virt ualisations locales . 

Bien qu 'il existe de nombreuses formes de virtualisation, la solut ion de virtuali

sation complète par hôte est bien répandue en bio-informatique comme le montre 
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Field et al. (2006) dans son art icle. En effet, ce type de virtualisation peut ré

pondre aux besoins de réplications des expérimentations et à la diffusion des ou

tils. Il existe ainsi des solutions complètes de suite de logiciels préinstallés sur des 

systèmes d 'exploitation (ex. Biolinux, S cientific Linux ou Fedora Scientific). 

S:l 
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Applications 

Système 
d'exploitation 

VM2 

Applications 
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Figure 2. 1: Hyperviseur type 1 (Native) 
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2.2.2.2 Les logiciels de VPH 

La virtualisation par hôte nécessite donc un logiciel ayant le rôle d 'hyperviseur 

entre l'hôte et l'invité. Il s'agit de la partie la plus importante de la virt ualisation . 

Nous présenterons ci-dessous les programmes les plus connus avec leurs avantages 

et leurs inconvénients . Ils permettent la création d 'un environnement virtualisé 

sur des postes de travail et sur des serveurs. 

Oracle VM Virtualbox est un logiciel de virtualisation, sous différentes licences 

selon les prod ui ts, qui permet d' installer et d 'ut iliser rapidement de nombreuses 

distributions. Il est souvent ut ilisé pour tester l' installation de nouveaux pro

grammes. D'après Oracle (Oracle VM VirtualBox, 2017) , Oracle VM Virtualbox 

permet également de pr ndre en charge rapidement les versions d 'un programme 

selon un système d 'exploitation particulier. Ce logiciel supporte de nombreuses 

formes de machines virtuelles créées à partir d 'aut res hyperviseurs. Il peut égale

ment fonctionner avec les virtualisations machines de type Intel VT-x et AMD-V 

et propose également un mode paravirtualisation. Oracle VM Virtualbox peut 

ut iliser diffé rents formats d 'images de disque tel que virtual disk image (VDI), 

VMware VMware Virtual Machine Disk Format (VMDK) ou encore le format 

Microsoft Virtual PC virtual hard disk (VHD ). Enfin , il est possible de créer des 

instantanés des machines en cours d 'ut ilisation . 

VMWare est une sui te de logiciels propriétaires ( (VM ware, 20 17)). Ses versions 

11 poste de travail 11 aussi appelées VMWar-e Wor-kstation, VMware Player· et VM

war-e Fusion pour Mac, oscillent ent re une virtualisation complèt t une paravir

tualisation selon les b soins de la machin invitée et l'offre de la machine hôte. 

VM\1\Tare souhaite ainsi offrir de meilleures performances que ses concurrents tout 

en gardant une sécurité ma..ximale. Ses ver ions serveur sont VMwar-e ESXi (une 

solu tion de type native) . 
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KVM est une infrastructure de virtualisation du noyau Linux. Elle offre nati

vement une virtualisation des types Intel VT-x et AMD-V. Le mode paravirtua

lisation est accessible pour les machines invitées Linux et Windows en utilisant 

le cadre VirtiO. Celui-ci inclut la paravirtualisation de la carte Éthernet, l'accès 

aux disques en lecture écriture, l'ajustement des requêtes invitées pour l'usage de 

la mémoire et l'interface graphique (via des pilotes de VMVvare) (Guedes et al. , 

2014; Kivity et al. , 2007). 

2.2.3 L'environnement virtuel 

En parallèle à la virtualisation complète, on trouve également l'environnement 

virtuel (EV) . 1 ous définirons celui-ci dans un premier temps, puis nous présente

rons différents logiciels de cette famille d 'outils de virtualisation. Enfin, nous nous 

attarderons sur le logiciel de gestion de conteneurs nommé Docker. 

2.2.3.1 Définition 

Dans leurs articles respectifs Guedes et al. (2014) et Merkel (2014) présentent 

l'environnement virtuel, conteneur ou encore Operating system-leveZ virtualization 

comme une méthode de virtualisation pour laquelle le noyau du système d 'exploi

tation autorise l'existence de plusieurs instances isolées. Ces instances possèdent 

différentes appellations comme conteneurs (containers), ou conteneurs de lo

giciels (software containers). Le système invité possède son propre espace mé

moire isolé, mais partage l'ensemble des autres ressources avec l'hôte. Le conte

neur permet donc d 'alléger la combinaison hôte/ invité et de faciliter l'accès au 

matériel hôte. Toutefois, les ressources partagées complexifient l'isolation entre 

les systèmes invités et dans la relation hôte à invité. Les instructions qu' il émet 

n 'étant pas interceptées , le système invité doit impérativement être compatible 

avec le système hôte. 
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Essentiellement développé sous Linux et connu depuis très longtemps, ce dernier 

a effectué un grand retour grâce à la simplification de l'accès aux ressources du 

noyau Linux jusque-là réservé aux experts. Ainsi, l'environnement virtuel Linux 

se base principalement sur deux composantes du noyau Linux . 

Le gestionnaire de groupes ( cgroups ou control groups ) contrôle les ressources 

disponibles pour les conteneurs (Anderson , 2015). Il gère également les limitations 

et les priorités d 'accès aux ressources (central processing unit (CPU) , mémoire, 

block I/ 0 , le réseau, etc.) (Linux Kernel Organization, 2017). 

Le Linux namespace est une fonctionnalité du noyau qui permet l'isolation et la 

virtualisation de ressources du système pour des processus. L'isolation porte sur 

les environnements d 'exploitation incluant les hiérarchies de procédés, le réseau, 

les identifiants utilisateurs, les noms d 'hôtes ( hostnames) et les points de montages 

des fichiers systèmes (Biederman et etworx , 2006; Nam espaces, 2017) . 

Contrairement aux machines virtuelles, l'environnement virtuel n 'a besoin de pos

séder qu 'une partie d 'un système d 'exploitation pour exécuter directement une 

application (Bernstein, 2014) . La figure 2.3 schématise le fonctionnement d 'un en

vironnement virtuel. Dans celle-ci, on retrouve la partie matérielle (en gris clair) 

à la base de la figure, puis le système d 'exploitation hôte (en bleu) . La t roisième 

couche (en vert) est celle du logiciel qui gère les conteneurs présents dans la der

nière couche sous la forme d 'applications cloisonnées dans des conteneurs (Xavier 

et al. , 2013). Le système d 'exploitation des conteneurs étant t rès léger, il est très 

rarement représenté . 



23 

Conteneurl Conteneur2 Conteneur3 

pplications pplication Applications 

Logiciel de gestion de conteneurs 

Cl> ..... 
<0 
I 

Système d'exploitation 

Matériel 

Figure 2.3: environnement virtuel (EV) ou Conteneur 

2. 2.3.2 Les logiciels de gestion de l'environnement virt uel 

Les logiciels présentés ci-dessous ont été sélectionnés sur la base de critères reliés 

à la gestion des flux de t ravaux. Ils doivent notamment permettre de créer des 

environnements virt uels sur des machines locales et sur le calcul distribué, être 

présents , si possible, sous de mult iples systèmes d 'exploitation (Linux, Mac, Win

dows), rester libre avec un code source ouvert et être activement maintenu. Les 

logiciels qui correspondent à ces critères sont les suivants : 

Créé en 2008, le conteneur Linux (LinuX Container), LXC ut ilise les fonc

t ionnalités de groupe de contrôle ( "cgroup ") et l'isolation par nom ("iso lation 

namespace ") pour mettre en place des conteneurs d'applications ou de systèmes 

qui sont entièrement isolés et contrôlés (LXC , 2017). Uniquement sous Linux, le 

logiciel LXC est souvent considéré comme étant entre un chroot (commande per-
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mettant l'isolation d 'une application au sein de Linux) et une VPH. LXC crée 

un environnement aussi proche que possible d 'une installation Linux standard , 

mais sans avoir be oin d 'un noyau distinct. Dans ce ystème, le logiciel lxc-tool, 

un chroot grandement amélioré, permet le contrôle des conteneurs. 

Docker existe depuis 2013. Selon Docker Company (2016), il est une plate

forme ouverte pour les développeurs et les administrateurs systèmes souhaitant 

construire, exporter et lancer des applications distribuées à travers des ordina

teurs, des centres de données, ou sur l'infonuagique. Tout comme LXD , il présente 

l'avantage d 'être exploitable sur l'ensemble des systèmes d 'exploitation. Ce logi

ciel est orienté vers la mise en conteneur d 'applications et supporte de nombreux 

systèmes de conteneur comme LXC. 

Docker présente une grande maturité, possède une grande communauté d 'utilisa

teurs et une très bonne documentation . Il répond parfaitement au besoin de notre 

objectif pour mettre en place des programmes de SHD au sein de plateformes 

de flux de travaux comme présenté dans le tableau 1.1. Nous présenterons plus 

précisément ce logiciel dans la partie 2.2.5. 

Depuis févier 2015 , LXD (LinuX D eamon) est un gestionnaire de conteneurs 

(container hypervisor) et peut aussi démarrer des machines virtuelles. Il présente 

l'avantage de gérer toute sorte de conteneurs de type Linux, mais a été spécifique

ment conçu pour la gestion de conteneurs LXC. Il se pr' sente comme le successeur 

de LXC. Il peut être ut ilisé conjointement avec Docker. 

Selon les concepteurs de LXD celui-ci sécurise par son design et par de nombreux 

outils de contrôle l s conteneurs qu 'il orchestre. Il est capable de s'adapter en 

fonction de l'offre et la demande matérielle en particulier sur l'infonuagique. Il est 

intui tif grâce à une interface de programmation applicative (API) et des lignes des 

commandes simples et claires. Il se base sur des images pour la diffusion de ses 

machines virtuelles. Enfin , il permet également la migration en direct des conte-
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neurs (LCD, 2017). Il est accessible depuis 201 7 pour les systèmes d 'exploitation 

Window et Mac. 

2.2.4 Comparaison entre la Virtualisation Par Hôte (VPH) et 1 Environnement 
Virtuel (EV) 

Nous avons comparé la VPH et l'EV selon des critères propo é dans les articles 

Felter et al. (2015) et Soltesz et al. (2007). Ces neuf critères vont de la mise en 

place de la virtuali at ion jusqu 'à une mis à l'échelle ( comm 1 déploiement sur 

l'infonuagique) en passant par les aspects d 'accès aux machines et aux programmes 

qu 'elle contiennent . Dans le tableau 2.1 et pour qualifier les point , nous utili

serons une échelle allant de --- (très tr 's n' ga tif) à + + (très très posit if) en 

pas ant par 0 (neutre ou référence). 

Tableau 2. 1: Comparaison entre la virtualisation par hôte (VPH) et 
l'environnement virtuel (EV) 

VPH EV 
Mise en place 0 ++ 
Automatisation 0 +++ 
Mise à l'échelle, portabilité 0 +++ 
Accès aux ressources hôtes -- +++ 
Sécurité par défaut ++ -

Facili té d'accès aux programmes ou applications - ++ 
de la machine invitée depuis la machin hôte 
Partage des fichiers entre hôte et invité - +++ 
Partage des outils -- +++ 
Poids des machines invitées --- ++ 
Notation : --- (très très négatif) à +++ (très très posit if) en passant par 0 
(neutre ou référence) 

Bien que la mise en place d 'une VPH puisse être facili tée par des out ils comme 

Vagrant ou virt-manager, un déploiement d 'une instanc EV r ste plus rapide 

et facile (Joy , 201 5). De plus, l'automatisation des procédés de lancement d'une 
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instance EV favorise le transfert entre plateformes facilitant la migration et trai

tant automatiquement les changements de configurations nécessaires ce qui est 

plus difficile dans le cas d 'une VPH. De même et surtout pour l'EV, on peut 

noter que l'automatisation d 'une installation permet de maximiser la portabili té 

sur les différentes plateformes . Une bonne gestion de la répartition des capacités 

informatiques incluant l'aspect portabilité des conteneurs signifie qu 'ils peuvent 

s'exécuter sur un certain nombre de plateformes différentes localement , ou sur 

l'infonuagique. Cela donne lieu à une optimisation en fonction des coûts et des 

performances (Felter et al., 2015). 

L'EV permet de réduire la complexité de virtualisation. En effet , les conteneurs ne 

nécessitent pas de dépendances applicatives complexes sur l'infrastructure hôte . 

Autrement dit , il n'est pas nécessaire d 'utiliser une interface native complexe pour 

traiter les services de la machine invitée. 

En revanche, l'aspect sécuri té est souvent le point fort de la VPH car celle-ci est 

souvent mal comprise, mise en place et plus complexe dans sa gestion pour l'EV. 

Depuis la machine hôte , l'accessibilité des programmes contenu. dans la machine 

invitée est beaucoup plus facile depuis l'EV que depuis une VPH. Ceci est prin

cipalement dû à l'appel de commande optimisée pour le logiciel de gestion de 

conteneur via l'API et plus complexe pour l'hypervi eur qui gère une VPH. 

Pour conclure sur la virtualisation , notre approche d 'intégration des programmes 

de SHD utilisant des conteneurs est confortée par notre comparaison entre la 

virtualisation par hôte et l'environnement virtuel. 

2.2.5 Le logiciel Docker 

Dans cette section, nous présenterons le logiciel Docker comme outil de gestion de 

conteneurs. 
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Docker est un programme au code source ouvert proposant un ensemble d 'outils 

qui permettent l'installation d 'applications Linux. Ce logiciel permet la virtuali

sation de conteneurs par l'intermédiaire de machines virtuelles. Il ut ilise le noyau 

Linux ainsi qu 'une interface de programmation applicative ( RESTful API). Le 

noyau et l'application programming interface (API) permettent d 'exécuter simul

tanément plusieurs processus. Ceux-ci sont reliés aux CP , mémoires , réseaux et 

opérations d 'entrées sorties. Docker est donc capable d 'utiliser les ressources de 

la machine hôte en tant qu 'environnement virtuel (Ludvigh et al., 2015) . Docker 

assigne les services en fonction d 'un ordre de priorité. Il a également pour objectif 

de minimiser les coûts d 'opérations de calcul et d 'accès aux ressources. 

Docker utilise une architecture de type client-serveur. Le client Docker parle au 

daemon Docker, qui effectue les tâches de construction , d 'exécution et de distri

bution des conteneurs Docker. Le client et le daemon Docker peuvent s'exécuter 

sur le même système ou sur un système distant. L'interface de ligne de commande 

utilise le Docker REST API pour contrôler ou interagir avec le daemon Docker 

à l'aide de scripts ou de commandes CLI directes. De nombreuses autres appli

cations Docker ut ilisent l'API et l'interface de ligne de commande sous-jacente. 

C'est sur cette architecture que se base de Docker Engine présenté dans le schéma 

2.4 1
. 

1. (Source : https: 11 do cs. docker. corn/ engine/ docker-overview/ #docker- engine) 
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container Image 

1 
ma ages ----...--

networl< data vol mes 

ma ages manages 

Figure 2.4: Docker Engine 

Docker est écrit en langage Go et ut ilise dans son système principal la librairie 

libcontaineT. Cette librairie permet aux conteneurs de t ravailler avec les espaces 

de noms Linux namespaces, les groupes de contrôle cGTo ups, les fonctionnalités, 

AppArmor, les profils de sécurité, les interfaces réseau et les règles de pare-feu 

de manière cohérente et prévisible. Le groupe de contrôle ( cGTo ups ) permet aux 

conteneurs l'accès aux ressources physiques du système hôte. Docker utilise le 

service Union File Système (ou UnionFS ) du sy tème de fichiers en conjonction 

avec des techniques d 'écriture en copie comme la base de construction des fichiers 

pour les conteneurs, et ce, afin de les alléger et de les rendre plus rapides (Docker 

Glossary, 2017) . La librairie libcontaineT permet également de gérer le cycle de 

vie du conteneur en effectuant des opérations suppl' mentaires après la création 
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du conteneur. 

Docker utilise une image de base des principaux systèmes d 'exploitation de type 

Linux. Le procédé de cr ' ation de nouvelles images est automatisé et s'appuie sur 

un fichier nommé Dockerfile. C'e t un document de type texte qui cont ient toutes 

les commandes qui auraient été exécutées manuellement dans l'objectif de créer 

une nouvelle image Docker. 

L'image initiale est modifiée par les instructions du Dockerfil e en ajoutant une 

nouvelle couche à la précédente , faisant évoluer l'image de base vers une image 

finale. L'avantage de cet te approche est l'empilement des conteneurs tel que pré

senté dans la figure 2.5. En effet, lorsque Docker construit une nouvelle image, il 

s'appuie sur les images déjà présentes si cela est possible. 

Empilement : conteneurs précédents + 
nouvelles fonctionnalités = nouveau conteneur 

embassy 
Tapir phylip domalign 

DOCKER 

Figure 2.5 : Empilement des conteneurs de Docker 

L'intégralité de ces actions, formalisées et simplifiées , permet d 'effectuer des tests 

et un déploiement rapide. Il est ensuite possible de partager ce fichier par l'inter

médiaire du centre Docker (Docker hub) de manière publique ou privée. Le Docker 

deamon se sert de l'image produite par le fichier Dockerfile comme base pour le 

lancement d 'un ou plusieurs conteneurs. 
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Le fichier Dockerfile est aussi utilisable quelque soit la plateforme à partir du 

Docker deamon qui est disponible sous différentes versions accessibles nativement 

ou non pour les plateformes Mac ou Windows. La version la plus commune et la 

plus ancienne est Docker Toolbox. Cet outil passe par Virtualbox pour eflectuer la 

virtualisation du noyau Linux sous ces systèmes. Il ut ilise donc un hyperviseur de 

type 2 dans un premier temp . De récentes versions de Docker . ont natives pour 

les Mac ut ilisant OS X El Capitain ou encore plus récemment pour Windows 10 

dont le système supporte Microsoft Hyper-V (Docker Company, 2016). 

2.3 La parallélisation et le calcul distribué 

"Ensemble de techniques logicielles et matérielles permettant l'exécution simul

tanée de séquences d 'instructions indépendantes, sur des processeurs diflérents " 

Guy Moebs - 2010. 

La parallélisation et le calcul distribué permettent , d 'une part , un gain de temps en 

terme de restitution des résul tats grâce à la distribu tion du travail lors de l'exécu

tion d 'un programme, et , d 'autre part , la résolution de problèmes plus gros grâce 

à l'accès à de nombreuses ressources matérielles (notamment les mémoires RAM 

ROM, CPU ou GPU). Or, les analyses de. données issues du SHD demandent 

souvent des résolutions de problèmes importants dans des temps raisonnables , ce 

qui place la parall' lisation et le calcul distribué comme des outils privilégiés . 

Cette section abordera une définition de la parallélisation et du calcul distribué 

suivi de son lien avec le SHD et les conteneurs. La dernière parti exposera briè

vement les possibilités d 'accès aux serveurs de Calcul Québec. 
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2.3.1 Définitions 

Le calcul distribué représente simplement le fait de répartir un calcul ou un trai

tement sur plusieurs microprocesseurs ( Coulouris et al. , 2011). Tandis qu'il existe 

de nombreuses formes de parallélisation. Parmi les types principaux de parallé

lisations, on retrouve celles de type logiciel et matériel. Dans les parallélisations 

logicielles, on retrouve deux grandes approches schématisées dans la figure 2.6 : la 

parallélisation par tâches et la parallélisation des données. La parallélisation par 

tâches (figure : 2.6a) effectue des tâches en parallèle sur le même type de données. 

À l'opposé, la parallélisation par données (figure : 2.6b) effectue la même tâche, 

mais sur des données différentes. 

(a) Parallélisation par tâches 

(b) Parallélisme par données 

F igure 2.6: Exemples de parallélisation logicielle 
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Les parallélisations matérielles, quant à elles, peuvent être définies sommairement 

selon le niveau de prise en charge de la parallélisation par le matériel. Par exemple, 

sur des machines multicoeurs présentes au sein d 'un cluster, on peut définir une 

parallélisation au niveau d s muticoeurs et un second niveau de parallélisation au 

niveau du cluster en répartissant les calculs sur les nombreuses machines. Il est 

donc possible d 'effectuer du parallélisme à différentes échelles, et ce, de manière 

non exclusive. La figure 2. 7 présente les inclusion possibles partant du cluster 

jusqu 'à l'infonuagique. 

(a) Clusters 

. -

(b) Grilles de calcul 

~ 
"tltllJ 
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( c) lnfonuagique 

Figure 2. 7: Schématisation du cluster à l'infonuagiqu 

Les clusters sont des regroupements dans un même lieu de machines identiques 

(baies de serveurs , postes de travail, etc .). Il fonctionnent comme s' ils n 'ét aient 

qu 'une seule machine virtuelle. La grille de calcul est une approche plus globale 

et décent ralisée. ne grille peut comprendr plusieurs clusters de types différents . 

Elle considère et répartit les calculs selon les besoins (Armbrust et al. , 2010). 

Quant à lui, l' infonuagique se construit à part ir de grilles de calcul. Il est un 

modèle pratiqu , à la demande, qui permet d 'établir un accès, par le réseau , à 

un réservoir partag' d ressources informatiques configurables (r ' seau , serveurs, 

stockage , applications et services) qui p uvent être rapidement approvisionnées et 

libérées en minimisant le efforts de g stion ou les interactions avec le fournisseur 

de service (Mell et Grance, 2011 ). De plus, l'infonuagique propose une bonne 

alternative pour les projets qui requièrent de forts besoins périodiquement , un 

besoin rapide de prototypage ou encore des temps d 'exécut ion rapides loin des 

limites imposée dan un environnement local (Fusaro et al. 2011 ). L'infonuagique 

propose un ensemble de services à différents niveaux. Ces services peuvent être 

regroupés en trois catégories : Logiciel en tant que service ( SaaS ), Plateforme en 
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tant que service (PaaS) et Infrastructure en tant que service (laaS) comme le 

présente la figure 2.8 issue de l'article de Zhang et al. (2010). 

End Users 

Applicalio , 
Web Servie.,., Multimedia 

Application 
Software as a 
Sexvice(SaaS) ----------------------· ----::=======~----, 

Platform as a 
Service(PaaS) 

Infrastructure 
as a service(IaaS) 

----------------------· f 

lnfrastrucntre 

Exarnples: 

Google Apps, 
Facebook, YouTube 

Saleforce.com 

Microsoft Azure, 
Google AppEngine, 

Amazon SimpleDB/S3 

Amazon EC2, 
GoGrid 

Flexiscale 

Data Centers 

Figure 2.8: Services de l'infonuagique 

2.3.2 Calcul di. t ribué, SHD et flux de travaux 

Au sein du SHD et des flux de travaux, le choix du calcul distribué a souvent pour 

objectif de répondre au besoin de mise à l'échelle, de gros volumes de données, 

d 'utilisation de ressources non disponible localement , ou même de reproduire des 

expérimentations à faible coût . D'une manière générale, on trouve deux approches 

dans la littérature. La première est le passage par des plateformes comme Galaxy, 

que l'on essaye d 'élargir jusqu 'à l'infonuagique, et ce , sans régler complètement les 

soucis d 'installation des différents programmes ou leur compatibilité avec l'info

nuagique (Liu et al. , 2014). La seconde est la mise à l'échelle de machine virtuelle 

complète (Afgan et al. , 2010) , mais cette approche reste difficilement exportable 

entre les environnements. 
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2. 3.3 Calcul distribué et EV 

Il existe une littérature récente autour de l'u tilisation des conteneurs dans des 

calculs distribués ou sur l'infonuagique. Celle-ci porte souvent sur l'importance de 

la facilité de déploiement, de déplacement ou de mise à l'échelle d 'EV (Gentzsch, 

2014; Beserra et al., 2015). D'après Hale et al. (2016), l'utilisation de conteneurs 

avec des programmes scientifiques spécifiques sur des systèmes de calculs hautes 

performances n'entraîne pas de pertes de performances. Les images des conteneurs 

proposent un environnement complet , stable, régulier et distribuable quelle que 

soit la plateforme physique (de l'ordinateur portable, à l'infonuagique en passant 

par les su percalculateurs). 

2.3.4 Calcul distribué et Calcul Québec 

Calcul Québec, partenaire régional de Calcul Canada, met à disposition des cher

cheurs canadiens des infrastructures de calcul distribué hébergées dans différentes 

universités à travers le Québec. Ces infrastructures possèdent des propriétés dif

férentes. L'objectif de Calcul Québec est de proposer et d 'utiliser le serveur qui 

correspond le mieux aux besoins du chercheur . 

Le tableau 2.2 reprend les spécificités des différents clusters mi à disposit ion des 

chercheurs. Nous avons ajouté une annotation part iculière pour les clusters possé

dant des affinités avec la bio-informatique ainsi que des programmes préinstallés 

et utilisés dans le domaine des SHD. D'après ce tableau, le cluster "Mammouth 

Parallèle II" semble être le plus prometteur par l'ident ification rapide des modules 

à charger lors de l'exécution des programmes. 
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Tableau 2.2: Spécificités des clusters de Calcul Québec 

Cl us ter 1 Spécificité Bio- SHD 
informatique 

Briarée Biologie, Physique, Chimie Oui Oui 
Colosse - - -

Cottos - - -

Guillimin Physique, Chimie, Ma thé- - -

matiques 
Hadès Réservé pour l'utilisation - -

des cartes graphiques 
Helios (Présence importante de - -

cartes graphiques) 
Mammouth Physique, Chimie Oui Oui (64 a) 
Parallèle II Bio-informatique, 

Mathématiques 
Mammouth Physique, Chimie - Oui (1 a) 
Série II Mathématiques 

a ident ifié(s) directement 

2.4 Conclusion 

Dans ce chapitre, nous avons présenté l'environnement virtuel comme une solution 

pour la portabilité des programme SHD sur l'en. emble des systèmes d 'exploita

tion. Cet outil sera donc inséré dans Armadillo comme support aux programmes 

Linux. Dans un second temps, nous avons présenté le calcul distribué comme so

lution aux besoins de ressources des programmes SHD . Un flux de travail local 

exportable vers un système de calcul distribué sera nommé flux nuagique et 

présenté dans le chapitre suivant. 



CHAPITRE III 

ARMADILLO 2.0 

3.1 Les programmes SHD dans Armadillo 

Comme nous l'avons mont ré dans le chapitre 1, Armadillo 1.1 est un logiciel de 

gestion de flux de travaux le plus proche de notre objectif. Il possède déjà la 

structure nécessaire pour la mise en place de flux de t ravaux en bio-informatique. 

Dans ce chapitre et dans la première section, nous verrons les modifications liées à 

l'intégration des nouveaux programmes de SHD pour répondre à la problématique 

sur la gestion des fichiers issus des programmes de SHD ainsi que sur l'automati

sation de l'ajout d 'une nouvelle capsule dans Armadillo. Dans la seconde section, 

nous présenterons plus en avant Docker comme logiciel de gestion de conteneurs 

et comme solution de déploiement et de portabilité d 'applications SHD au sein 

d ' Armadillo. 

3.1.1 Gestion des programmes SHD dans Armadillo 

3.1.1.1 La gestion de fi chiers 

Ju qu 'à pré ent , Armadillo 1.1 intègre les données fournies et produites dans une 

base de données. Ces données représentent en général de faibles volumes contrai

rement aux donnée provenant de SHD comme nous l'avons vu précédemment 

dans le chapitre 1 sur la biologie et la bio-informatique. L'utilisation de lien vers 
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les fichiers entre les différentes boites de dialogue des programmes a permis de 

résoudre la gestion des fi chiers comme entité dans le flux de travail sans modifier 

la gestion des données précédemment utilisée. 

La gestion des fichi rs s'effectue en utilisant un chemin relatif ou absolu vers les 

fichiers puis en intégrant cette information dans les capsules qui l'ut ilisent. Une 

gestion de l'accès aux fichiers est utilisée avant chaque appel de ces derniers. La 

figure 3.1 pré ente les deux versions. La figure 3. 1a est issue d 'Armadillo 1.1. La 

figure 3.1b présente l'ajout de la gestion des fichiers et le lien toujours présent 

entre Armadillo et le fi chier dans son intégralité . 

(a) Armadillo 1.1 

(b) Le nouvel Armadillo maintient le lien vers le fi chier source 

Figure 3.1 : Gestion des fichiers dans Armadillo 
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3.1.1.2 Les étapes de l'insertion d'un programme 

Dans Armadillo 1.1 l'ajout d 'un programme peut être fait directement dans le 

ftux de données par l'utilisateur via une interface générique ainsi que sous la forme 

préinstallée à l'aide d 'une capsule (interface entre l'utilisateur et d 'un programme 

associé). Nous nous intéresserons ici à la seconde approche qui permet une ap

proche plus complète, stable et transposable d 'un utilisateur à l'autre. Concrète

ment , l'installation préalable de la capsule d 'un programme se déroule en plusieurs 

étapes. La première consiste en l'analyse du programme en question , ce qui permet 

de comprendre son fonctionnement , ses entrées et sorties , les options disponibles 

et sa structure. La seconde comprend l'encapsulation et l'insertion de la capsule 

dans Armadillo. 

L'analyse du programme et sa représentation représentent une étape dif

ficilement automatisable, car il n 'existe pas d 'obligations (seulement des bonnes 

pratiques et des recommandations) quant à la mise en place d 'une aide pour com

prendre un programme. Il existe plusieurs sources d'information pour obtenir les 

arguments. La plus directe est obtenue lors de l'appel de l'aide du programme 

souvent obtenu avec l'argument -h ou - help. Une autre source peut être obtenue 

dans le fichier "lisez-moi" (readme) généralement fourni avec le programme. Il 

est également possible d 'obtenir de l'information sur le programme par l'intermé

diaire d 'Internet sur le site de l'application, l'aide en ligne ou même encore les 

forums de discussions. Enfin, il est important de comprendre les entrées et sorties 

du programme. 

Une fois cette analyse effectuée, il est possible de créer un fichier YAML (ex. avec 

EMBOSS chips dans l'annexe A.l) le représentant . Le langage YAML est un for

mat de représentation de données dont l'objet est de représenter des informations 

élaborées en gardant une grande lisibilité. La hiérarchie de la structure de données 
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est assurée par une indentation homogène. Dans notre cas , ce fichier Y AML se 

décompose en plusieurs part ies : 

La part ie "Programme" a pour objectif de présenter les grandes lignes du pro

gramme. Elle se décompose en différentes sections qui sont principalement ut ilisées 

dans la création du fichier des propriétés de la capsule. Bien que la liste des mo

dules soit la même commande pour l'ensemble des cluster·s lorsqu 'il est disponible, 

le nom du programme et sa version sont deux points importants qui doivent être 

renseignés et immuables dans les propriétés de la capsule des programmes cl ' Ar

madillo. 

La partie "Docker" permet de préparer l'intégration de Docker dans Armadillo. 

Elle contient entre autres les informations de base pour appeler le conteneur et 

exécuter le programme. Elle permet également de préparer le t ransfert de fichier 

entre l'hôte et le conteneur. 

La part ie "Inputs et Outputs" est une partie importante , car elle présente les 

entrée et sort ie du programme. C 'est elle qui va permettre de relier les capsules 

entre elles et cl t ransférer l s informations entre les capsules reliées. Les entrées 

et sort ies dépendent des types de fichiers présent dans le répertoire !chemin vers 

armadillo]/src/ biologic/ dans lesquels sont définis la nature du lien. Ainsi, une 

capsule dont la sortie est compatible avec l'ent rée d 'une autre pourra être reliée 

lors de la création du flux. 

La part ie "commandes et menu" rassemble les options disponibles pour l'ap

plication. Ces options seront visibles lors de l'édit ion de la capsule. L'idée générale 

est d 'offrir les options selon un choix par défaut , suivi d 'un mode avancé, et de 

rendre toutes les options disponibles. 

La structure du fichier est présentée dans la fi gure 3.2. On retrouve le menu dé

coupé en sous-menus dont le premier est le menu par défaut, puis viennent les 
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autres menus (ici, "Opt ions Avancées" et "Autres Options"). Le menu "Options 

Avancées", par exemple, propose d es opt ions numérotées de 1 à n qui se composent 

d 'un argument et , si besoin , d 'une valeur . Chaque Menu peut également compor

ter des sous-menus comme c'est le cas avec "Aut res options" et ses différentes 

sous-par ties "Autres opt ions P art 11 1 à M. 

Figure 3.2: Découpage du menu d 'un programme 

Afin d 'expliquer comment un argument est représenté dans Armadillo tout au 

long de son insertion , nous ut iliserons l'exemple du programme tail qui sous Unix 

permet d 'obtenir les dernières lignes d 'un fichier et deux de ses opt ions --quiet (qui 

ne nécessite pas de valeur) et -n (qui nécessite une valeur sous la forme d 'un entier 

positif supérieur à 0 et dont la valeur est 10 par défaut) . La figure 3.3 schématise 

les passages ent re les types de représentation à l'aide d 'un jeu de couleur dont le 

gris sera l'argument , l'orange le programme et le menu , et le vert pour les valeurs. 

Pour un argument simple, c'est-à-dire ans valeur associée , sa représentation d ans 
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Programme A gument Programme Argume t Valeur 

l l 
~ u E't ~ 1 10 1:1 

l l 
J qu l : True j : 10 

Figure 3.3: Représentation d 'un argument du programme jusqu 'à l'encapsulation 

le fichier YAML découle du menu d 'options avancées (" AO ") puis de l'option 

avancée 1 ("A01 ") et de l'argument - quiet. Sa transformation dans l'édi teur (la 

part ie visuelle/ utili. ateur d 'Armadillo) se fera sous la forme d 'une boite à cocher. 

Si elle est sélectionnée, elle apparaîtra dans les propriétés de la capsule sous la 

forme cl 'une clé-valeur avec pour clé l'argument et pour valeur la donnée Tru e. 

Pour un argument associé à une valeur, sa représentation dans le fichier YAML est 

proche de celle cl 'une valeur simple sous une nouvelle option (" A 0 2 ") et comporte 

également un valeur associée. Sa représentation dans l'édi teur sera faite à l'aide 

d 'une boite à cocher pour choisir l'argument et d 'une liste modifiable de type 

numérique clans notre exemple pour la valeur associée. Lors de sa sélection , elle 

sera sauvegardée sous la forme d 'une clé-valeur avec pour clé l'argument et pour 

valeur la donnée issue de la liste (10 clans notre exemple). 
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Pour aller plus loin, la récupération des informations sauvegardées dans la capsule 

est primordiale pour rapatrier les données initiales , charger les données entrées par 

l'utilisateur et fournir les options désirées rapidement. 

L'exemple présenté à la figure 3.3 propose la sauvegarde des données sous la forme 

d'une clé-valeur dont la clé est composée du nom de l'argument. Pour faciliter les 

échanges et homogénéiser les informations entre les différents fichiers sources, nous 

avons mis en place un moyen de représenter de manière unique ces données. 

Ainsi, le nom d 'un argument se voit ajouter les init iales des menus et sous-menus 

dans lesquelles il se trouve. Il se voit également ajouter un identifiant de fin relié 

à sa nature (BOX pour boite, JSPINNERVALUE pour une valeur présentée dans 

une liste modifiable de type numérique, etc.). 

Si l'argument commence par un simple tiret alors , il comporte un simple t iret bas 

comme pour les exemples 3.4a, 3.4b et 3.4c. Par contre, s'il est précédé par un 

double t iret alors , il commencera par deux t irets bas comme pour 3.4d. Si l'ar

gument nécessite le symbole égal, moins ou tiret bas, alors, il modifie le symbole 

avec le lettrage respectif suivant EQ ALSYMBOL, HYPHENSYMBOL et 

DERSCORESYMBOL. Cette modification permettra de construire une variable 

Java acceptable qui d' un simple inversement reconstruira l'argument lors de la 

création de la ligne de commande. 
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• ' < 

Valeur par défaut: 10 

BOX 
OA OA1 _l1nesEQUALSYMBOL 

_JSpinnerVAL 

(a) Exemple 1 avec un égal 

Options Avancées 

OA 

Options Avancées 1. 

OAl 

-Hnes-l:iefore 

Valeur par défaut: 10 

BO 
llnesHYPHENSYMBOLbeforc 

_JSpinnerVAL 

(b) Exemple 2 avec un tiret 



OA 

OA 

OAl 
BOX 

_linesUNDERSCORESYMBOLb ore 
_JSpinnerVAL 

(c) Ex mple 3 avec t ir t bas 

OAl 

Valeur par défaut: 10 

BOX 
_l1nesEQUALSYMBOL 

_JSpinnerVAL 

(d) Exempl 4 avec égal t double tirets 

Figure 3.4: Construction du nom de l'argument 

45 

La partie "post-traitement " permet d'enregistrer le étapes qm ont été né

cessaires au bon fonctionnement d la capsule après sa création. Il est en effet 
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possible que les fichiers préparés soient incomplets ou ne prennent pas en compte 

une spécificité de l'application. La figure 3.5 présente par défaut l'organisation de 

la ligne de commande appelée dans la capsule par Armadillo. Celle-ci peut ne pas 

correspondre et devra être modifiée après la création du fichier 11 programme11
• 

$ prog ram [ opt io ns J [inpu ts ] [ outp u ts ] 

Figure 3.5: Ligne de commande par défaut appelée clans la capsule par Armaclillo 

À partir de l'extraction des informations du programme et son insertion dans 

un fichier YAML, il suffit d 'exécuter le script de création des fichiers. Celui-ci 

automatise la création des fichiers pour les capsules . 

3.1.1.3 Les fichiers sources cl 'un programme 

Les capsules des programmes cl ' Armaclillo sont compilées à partir de trois types 

de fichiers tels que pr'sentés dans la figure 3.6. 

Capsule 
d'application 

Figure 3.6: Fichiers liés à une capsule 

Voici, ci-dessous, les définitions de ces trois fichiers permettant ainsi de mieux les 
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comprendre. 

Le fichier "Programme " est un fichi r J ava qui se compose généralement 

de trois parties importantes . La première a pour objectif principal de valider 

les données entrantes. Elle permet également d 'évaluer les données sauvegardées 

et d 'ajouter des données par défaut si aucune n'est fournie par l'utilisateur. La 

seconde permet la préparation de la ligne de commande contenant les options qui 

vont être utilisées par le programme. La dernière s'occupe des sorti s standards 

du programme, de la gestion des fichiers résultats et de la sauvegarde des données 

obtenues. 

Le fichier "Propriétés" permet de fournir les informations de bases qui ser

viront au paramétrage par défaut des valeurs utilisées dans l'interface graphique 

et dans le fichier programme. Pour la bonne utilisation des programmes SHD et 

une homogénéisation des capsules d 'Armadillo, il a été nécessaire d'augmenter le 

nombre d'ent rées po sibles, d 'ajouter des informations sur les valeurs par défaut 

pour les options utilisateurs et la possibilité de limiter le nombre de connexions 

à l'une des entrées 0 de n'autoriser qu 'une entrée si elle est choisie. Le tableau 

3.1 présente les entrées modifiées ou ajoutées dans le fichier , la définition associée 

ainsi que la construction valeurs par un exemple. 
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Tableau 3.1: Entrées modifiées ou ajoutées dan les options cl 'Armadillo 

Type Description Valeurs ou Exemples 
cl efaul tP grm Valu es Valeur par défaut des pro- ex. nom : valeur ... 

grammes. Il existe une fonction 
clans le fichier util.java qui per-
met l'ajout de ces données à une 
capsule. 

nblnput Augmentation elu nombre de val. 
ports d 'entrées de 2 à 3 2 (PortlnputD0\1\11 ), 

3 (Portlnput P) , 
4 (PortlnputDOWN2) 

SolelyConnectors Connecteurs qui bloquent l'accès ex. 2/ 3/ 4 
aux autre connecteurs . 'ils sont 
sélectionnés. 

OneConnectorOnly For Connecteurs qm n 'ace pte nt ex. 2/ 3/ 4 
qu'une seule connexion. 

La différence entre SolelyConnector- et OneConnectorDnlyFor- est schématisée 

clans la figure 3.7. Dans celle-ci, la figure 3.7a, le fichier "Pr-opr-iétés " n'auto

rise qu une seule entrée pour le connecteur 3. Lorsque celle-ci e t utilisée par une 

connexion, elle n 'est plu disponible pour d'autr s conn xions. La figure 3.7b pré

s nte un fichier "Pr-opr-iétés" dans lequel seule l'option 3 est disponible si lle est 

choisie. Les autres options sont alors bloquées. 



Capsule 
d'application •--------., 

A 

Capsule 
d'application 

c 

OneConnectorOnlyFor = 3 

Capsule 
d'application 

D 

(a) Une seule entrée pour le connecteur 3 

Capsule 
d'application ,,_.__---., 

A 

Capsule 
d'application 

c 

SolelyConnectors = 3 

Capsule 
d'application 

D 

(b) Si choisi, un seul connecteur reste disponible 

Figure 3.7: SolelyConnector et OneConnectorOnlyFor 
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La table 3.2 présente les modifications apportées au fichier 11 Propriétés 11 pour 
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l'accès au calcul distribué. Les options proviennent des informations nécessaires à 

une connexion sécurisée sur les clusters de Calcul Québec. 

Tableau 3.2: Description des propriétés d'un cluster de Calcul Québec dans Ar
madillo 

Descript ion 

Nom du groupe de l'utilisateur 
(selon le cluster ) 

Valeurs ou Exemple 

Vrai ou Faux 

Dans la table 3.3 , les différent. éléments pré. enté correspondent aux informations 

néces aire. à la création d 'un fichier Bash exécutable sur le cluster de Calcul 

Québec. 

Tableau 3.3: Description des propriétés du fichier Bash exécuté sur le clusteT de 
Calcul Québec 

Type Descript ion Valeurs ou Exemple 
-q Email Courriel de l'ut ilisateur possible ou non Vrai ou Faux 
-A rapiD Servant à spécifier le projet (RAP Id) Vrai ou Faux 
-q queue Noms de queues ut ilisable . La première ex te t / courte / nor-
available sera celle utilisée par défaut male / longue / h pcour-

te/ hp 
-1 wall t ime Temps r' servé pour effect uer la tâche par dé- hh :mm :ss 

faut (hh :mm :ss) 
-1 nodes Nombre d nœuds disponibl s dans 1 elus ter ex d faul t / min/ -

maxjj ump 
-1 ppn Nombre d processeurs par nœu 1 (" ppn ») ex d fau lt / min/ -

maxjj ump 
-r Détermine i la tache peut être interrom- Vrai ou Faux 

pue et reprise de zéro sans effets secondaires 
indésirable .. Attent ion sur certain. elus ter 
de Calcul Québec, Torque (PBS) considère 
qu 'une tache peut redémarrer par défaut ! 

-N Add Ajoute un t itre à l'exécut ion du Bash Vrai ou Faux 
name 
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Les fichiers "Éditeurs" sont aux nombres de deux. Le premier se présente sous 

la forme de fichier au format Java et le second sous un format XML. Par défaut , 

ils sont générés lors de la création de la capsule par le conteneur JFrame dans l'en

vironnement de développement "intégré" utilisé pour la compilation d 'Armadillo. 

Le fichier Java contient entre autres de nombreuses fonctions pour tester , captu

rer, sauvegarder et restituer les informations fournies par l'utilisateur . Il propose 

également un accès vers l'aide ou la gestion des données utilisées dans Docker. 

Le fichier XML comprend les informations de l'organisation de la structure de 

l'interface créée. 

3.1.1.4 L'automatisation de l'insertion 

Afin de faciliter leur mise en place, leur maintenance et le suivi des programmes 

encapsulés dans Armadillo, nous avons automatisé la création des fichiers d 'en

capsulation comme le représente la figure 3.8. Cette automatisation s'effectue à 

partir de la repré entation du programme sous la forme d 'un fichier YAML, puis 

d'un script qui le transforme en t rois fichiers sources à l'origine de la capsule. L'au

tomatisation du procédé d 'encapsulation permet également de limiter les erreurs 

humaines et devrait permettre d 'augmenter rapidement le nombre de capsules 

possibles dans Armadillo. Enfin , elle permet également de présenter des capsules 

avec une interface constante et non dispersive en homogénéisant les interfaces. 
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Capsule 
d'application 

Post 
Traitement 

Figure 3.8: Schématisation des étapes pour l'encapsulation d 'un programme 

3.1.2 Les programmes ajoutés 

Les programmes choisis ont été en priorité ceux ut ilisés dans la publication Aghar

baoui et al. (2015) . Puis , afin de répondre aux besoins du laboratoire de bio

informatique de l'UQAM, d 'autres programmes de SHD ont été ajoutés. 19 nou

velles extensions possibles pour les entrées et sorties ont été ajoutées à Armadillo. 

Le tableau 3.4 liste les nouveaux programmes disponibles grâce au nom du pro

gramme (et/ ou de la sui te dans laquelle il se t rouve), sa version, ainsi que les 

options disponibles (partielles ou toutes présentes). En résumé, les programmes 

SHD suivants ont directement été encapsulés dans Armadillo 2.0 : 

Bowtie l.x et Bowtie 2.x (map , index, inspect) 

Suite de programmes miRcheck 

BWA (map et index) 

Cutadapt 

FastQC 

LoadFiles2. 0 
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3.1.3 Conclusion 

Dans ce chapitre, nous avons présenté l s améliorations apportées au gestionnaire 

de flux de travaux Armadillo pour l'insertion de nouveaux programmes. 

Dans le chapitre 1, nous avons présenté un logiciel Objectif qui avait de nombreux 

buts et à l'issue de cette section, les points suivants sont maintenant acquis par 

Armadillo : 

a une installation facile de nouveaux programmes, 

propose une interface utilisateur facile d 'utilisation. 
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3.2 Docker : un complément pour Armadillo 

Dans le chapitre 2, nous avons présenté Docker comme environnement virtuel et 

gestionnaire de conteneur. Celui-ci est un excellent moyen de rendre portable, 

multiplateforme et transparent l'ut ilisation de logiciels SHDs. Dans cette section, 

nous présenterons l'intégration de Docker au sein d ' Armadillo et les différents 

défis que cela a représentés. Nous terminerons par la présentation des programmes 

Dockerisés. 

3.2.1 Les intérêts de l'utilisation de Docker dans Armadillo 

De manière synthétique et afin de seconder Armadillo dans l'utilisation de pro

grammes SHD, Docker présente l'intérêt : 

de garder l'usag multi plate-forme d ' Armadillo, 

de facili ter les échanges , 

de privilégier l'expérience ut ilisateur par la transparence d 'accès aux pro

grammes et sans les difficultés de leurs mises en place, 

de faciliter les mises à jour, 

de faciliter l'intégration de nouveaux programmes, 

de gérer l'accès aux ressources avec la not ion de limitation d 'accès, 

d 'adapter le conteneurs aux besoins et aux disponibili tés de programmes 

SHD , 

d 'autoriser ou d'interdire l'accès en mémoire SWAP (options à implémen

ter) , 

de gérer des dossi rs partagés de la même manière, et c , quel que soit le 

système d 'exploitation, 

d 'exporter les conteneurs vers l 'infonuagique, les services PaaS et les ser

vices distribués. 

Il est à noter que sur les systèmes d 'exploitation Windows ou Mac, Docker passe 
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par le programme DockerToolbox qui utilise une virtualisation par hôte par l'inter

médiaire du logiciel Omcle VM Virtualbox. Bien que cette machine virtuelle soit 

minimale, cette approche impose une couche supplémentaire (par l'hyperviseur 

de Oracle VM Virtualbox) comme nous l'avons présenté dans la section 2.2.5 à 

propos du logiciel Docker. 

Récemment, on trouve de nombreuses intégrations de Docker dans des flux de 

travaux ou des applications de bio-informatique dont l'inspiration vient principa

lement de l'article de Boettiger (2015) . Dans celui-ci, Boettiger explique l'impor

tance des conteneurs (et plus particulièrement Docker) pour la reproductibilité et 

la transmission de code de programme de bio-informatique. 

3.2.2 Intégration et relations avec Armadillo 

Même si l'intégration de Docker au sein d 'Armadillo est ent ièrement transparente 

pour l'utilisateur, ce dernier doit tout de même installer préalablement le pro

gramme Docker (ou le DockerToolbox selon le système d 'exploitation). Dans cette 

section, nous présenterons l'intégration de Docker, la création d 'un conteneur et 

sa mise en place. Enfin, cette section se terminera avec les modalités d 'intégration 

des conteneurs. 

3.2.2.1 L'intégration de Docker dans Armadillo 

Il existe deux librairies JAVA disponibles qui permettent l'accès direct au RESTful 

API de Docker. Ces deux librairies sont des implémentations Java du client Docker. 

La première spotify / docker-client a été développ 'e en fichier source ouvert par 

la compagnie Spotify. La seconde docker-java/ docker-java est développée par la 

communauté, possède un wiki et un forum. La courbe d 'apprentissage de ces 

deux librairies est relativement lente, car faiblement documentée pour des actions 

précises comme le partage de répertoires multiples par exemple. Dans le cadre 
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de ce mémoire, nous avons utilisé la librairie docker-j ava. Cette librairie a requis 

l'installation de 48 nouvelles librairies connexes pour un bon fonctionnement. Une 

fois les conflits de version validés, l'in tallation s'est avérée relativement simple 

mais elle n 'a, au final, augmenté la taille de l'application Armadillo que de quelque 

20 Nio. 

3.2.2.2 Création, mise en place et utilisations des conteneurs 

Pour faciliter la mise à disposition des programmes SHD , Docker vient en aide à 

Armadillo et permet l'accès à des programmes sans que l'ut ilisateur ait à les ins

taller ou les paramétrer. En effet comme nous l'avons vu dans la présentation de ce 

logiciel, il a été possible de créer des fichiers ( Dockerfil es ) préparant l'installation 

d ces programmes et les rendants accessibles dans Armadillo. Les programmes 

peuvent être personnalisés pour répondre au besoin de l'environnement. Il est pos

sible, comme proposer dans l'annexe A.2 , de modifier la zon d 'échange de fi chiers 

ou encore de modifier les paramètres pour ajouter plus d 'options. Les possibilité · 

sont nombreuses et le langage est suffisamment souple pour laisser place à toutes 

les opérations possibles. 

3.2.2.3 Modalité d 'intégration des conteneurs 

La mise en place de · conteneurs est gérée intégralement par Docker grâce à la 

librairie Docker-Java. La figure 3.9 présente les communications entre la capsule 

d ' Armadillo, Docker et le cent re des applications de Docker ( DockeT Hub). Une 

fois que la capsule a transmis le conteneur qu 'elle souhaite , Docker se charge de 

l'appel du conteneur localement s' il est présent (cas 1) ou depuis le DockeT Hub 

s' il n 'existe pas sur la machine de l'ut ilisateur (cas 2). 
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• • e 
Capsule 1 1 

d'application 

DOCKER 

Figure 3.9: Armadillo appelant un conteneur Docker 

Lors de son lancement , le conteneur est défini avec un nom spécifique unique afin 

d'obtenir une seule instance du conteneur par application. Des dossiers de par

tage sont également mis en place pour faciliter les échanges entre Armadillo et le 

conteneur (comme la présente la figure 3.10). Les fichiers créés lors de 1 'exécution 

du programme changent de propriétaire pour retrouver celui de l'utilisateur-hôte. 

Le conteneur ayant terminé son travail, il est stoppé et enfin supprimé. Il libère 

ainsi la place et le nom pour d 'autres conteneurs. Il est possible de charger un 

grand nombre de conteneurs de la même application . 

Capsule 41-•1 
d'application • • 

DOCKER 

Figure 3.10: Répertoire partagé entre Armadillo et Docker 
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3.2.3 Les programmes intégrés dans Docker 

Certains programmes comme Bowtie sont directement disponibles dans les dépôts 

de programmes sous Linux et en téléchargement compilés pour Wï ndows et Mac. 

Cependant , c'est un cas de figure assez rare et souvent lié à des logiciels mainte

nant standards en SHD. D'autres ne sont disponibles que sur certaines plateformes 

(Ubuntu , Debian, Redhat). Les programmes compatibles uniquement sous Linux 

ont été les premiers encapsulés dans des conten urs Docker. Les programmes as

sociés sont les suivants (voir également dans le tableau 3.4) : 

Suite de programmes Emboss (aaindexextract , banana, chips, difi'seq, ein

verted , est2genome, sizeseq) 

miRdup 

tapir 

Suite de programmes miRcheck 

Sui te de programmes Vienna 

Suite de programmes Samtools (Part iellement) 

Sui Le de programmes BCFtools (Parti llement) 

embassy domainatrix 

embassy domalign 

embassy domsearch 

embassy phylip 

3.2.4 Conclusion 

Dans cette s ction, nous avons présenté l'intégration de Docker comme conteneur 

d 'applications Linux en multisystèmes. 

Dans le chapitre 1, nous avons présenté un logiciel Objectif qui avait de nombreux 

buts et à l'issue de ce t te section , les point · suivants sont maintenant acquis par 



59 

Armadillo : 

supporte de nombreux systèmes d 'exploitation sans restriction, 

propose nativement des programmes SHD et d 'aut res programmes de bio

informatique, 

propose de déploiement d'applications par l'intermédiaire de conteneurs. 
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Tabl au 3.4: Liste des nouveaux Programmes SHD 

Programme os Options op 

Nom 1 Version 1 Nom dans package \Vin os x Linux Docker 

Bowtie l.x 1.1.2 - map * * * T 
- index * * * T 
- inspect * * * T 

Bowtie 2.x 2.2.5 - map * * * T 
- index * * * T 
- inspect * * * T 

Emboss 6.6.0 - aaindexextract * T 
- banana * T 
- chips * T 
- diffseq * T 
- einverted * T 
- est2genome * T 
- sizeseq * T 

Embassy 0.1.650 - domainatrix * T 
- domalign * T 
- domsearch * T 
- phylip * T 

miRcheck 1.0 - einverted * T 
- evaluate miR lA * T 

candidates 
- extract einverted * T 

20mers 
- fold inverted * T 

repeats 
- patscan * T 
- ret rieve genomic * T 

regions 
Samtools 1.3.1 - index * p 

- mpileup * p 

- sort * p 

- view * p 

BCFtools 1.3.1 - call * p 

BWA 1.3.1 - mem * p 

Cutadapt 1.8.3 * T 
miRdup 1.4 * T 
FastQC 0.11.3 * T 
tapir 1.2 * T 
ViennaRNA 2.2.0a - RNAFold * T 

op : Les options disponibles pour l'utilisateur : T = Toutes,P = Partielles 
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3.3 Les flux de travaux 

Dans cette section, nous présenterons les travaux de flux locaux et le flux nuagique 

comme preuve de concept . Pour ce dernier, la présentation au chapitre 2 sur le 

calcul distribué a mont ré l'importance du calcul distribué dans l'analyse de ques

tions de biologie pour les SHD. Ceci est d 'autant plus vrai lorsque les données sont 

importantes et déjà hébergées sur un nuage comportant les outils informatiques 

pour traiter ces données . 

3.3.1 Les flux de t ravaux locaux 

Lors de la création d 'un flux de travail , les capsules sont reliées les unes aux 

autres grâce à un système de Drag and Drop comme décrit dans le paragraphe 

3.1.1.2. Les tests, actuellement implémentés sur les fichiers ent rants d 'une capsule, 

portent uniquement sur l'extension et sur la nature des liens entre les types de 

sorties et entrées de chaque capsule (qui permet la connexion) . Il serait intéressant 

d 'ajouter un test d 'intégrité des fichiers connus pour savoir si cela correspond aux 

besoins. Malheureusement , cette approche a aussi ses propres limites , car il est 

possible que certaines formes de fichiers soient trop libres dans leur format pour 

être efficacement t raitées et avec un résultat certain. 

L'insertion des programmes est en général suivie par des tests utilisant les données 

fournies par les concepteurs des programmes. Lorsque les capsules sont installées, 

elles sont testées dans l'environnement Armadillo et les résultats obtenus sont 

comparés avec ceux attendus. 

La figure 3. 11 présente un flux de travail exécuté pour les applications Bowtie 1 

et 2. Il comprend l'analyse qualité de fichiers fastq, l'indexation de génome par 

Bowtie 1 et 2 à partir de fichiers fasta, puis l'alignement des fichiers fastq sur le 

génome indexé. 
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Workflow Output 

Rename !Execution 4 of 4 at 2016-02-19 15:17:22 

Done 

Done 

Figur 3.11: Exemple d'un flux contenant des programmes SHD 

3.3.2 Le flux nuagique d 'Armadillo 

Un des objectifs pratiques de ce mémoire a été d 'offrir à Armadillo une preuve de 

concept qui consiste à permettre à ce dernier d 'effectuer des tâches sur l'infonua

gique, sans toutefois remettre en cause le flux de travail , et ce, quelle que soit sa 

zone d 'exécution (locale ou nuagique). Pour des raisons pratiques , ce travail a été 

effectué sous Linux. 

3.3.2.1 n travail local et sur un système de calcul distribué 

Armadillo2. 0 offre la possibili té d 'exécuter des programmes sur des clusters , groupe 

de calcul ou tout autre type de services (infonuagique, etc.) . Le choix est dis po-
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nible par l'intermédiaire d 'un menu déroulant dans la section en haut à droite 

d'Armadillo (cf. figure 3.12 (1)). Une fois sélectionnée, une nouvelle boite donne 

accès aux paramétrages du cluster (cf. figure 3.12 (2)). Les options de connexion 

proposées (cf. figure 3.12 (3)) sont actuellement uniquement orientées vers l'ut i

lisation sur les clusters de Calcul Québec. Deux boutons se trouvent à la base 

de la boite. Le premier permet de paramétrer la première tabulation et le second 

intervient pour la seconde tabulation (cf. figure 3.12 (4)). La première tabulation 

est présentée dans la figure 3.13a. Il y est possible d 'accéder aux clusters en défi

nissant le nom d 'utilisateur, le nom de groupe si nécessaire et l'identificateur de 

projet (RAP-ID). 

Workflow Output~ 

Rename ~W~•I~<o~me~======-~-~~~~············· • Cluster Access Options 1 Informations S'iiVë"dJ 

0 Cluster is en ab led 
CJust ers name 

1Mp2_nom@< nom du groupe> -mp2.ccs.usherbr ... , ... ) 

Selected cluster 

user Name 

Group Name §'-----------' 
used 

Email llnsert@)'Our.emaiLcom 

Rap ID l1nsert your Rap10 

Path to Prtvatekey CJ Jïhom /.ssh/ld_rs;--=J 

Update Selected Cluster Test and Save ~ 

Figure 3.12: Vue utilisateur du flux nuagique dans Armadillo 

Les protocoles d 'échang entre Armadillo et l 'infonuagique ut ilisent des accès à 

l'aide de clés privées et publiques pour effectuer les échanges entre la machine hôte 

(qui ut ilise Armadillo) et le cluster distant. Ces protocoles permettent une com

munication sécurisée ent re le machines , que ce soit pour l'exécution de lignes de 
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commande ou pour l'envoi de fi chiers. La figure 3.14 présente les quatre principales 

étapes du protocole d 'échanges entre Armadillo et l'infonuagique. 

La seconde dans la figure 3.13b rassemble les informations du chemin absolu au 

sein du cluster et des modules prés nts disponibles dans celui-ci. 

Cluster Access Options 

~ Cluster is enabled 
Clusters name 

Mp2_nom@<nom du groupe>-mp2.ccs. usherbr... • 

Selected cluster 

User Na me 

Group Name 

Used 

Email linsert@your.email. com 

Rap ID llnsert your RapiD 

Path to Privatekey Q !thome ./. ssh/id_rsa 

Update Selected Cluster 1 1 Test and Save 

(a) Vue de la première tabula tion 



cluster pwd 

modules 

l!homefro, 

pg i 64/7. 11~~ · :g~~~~i:~~ · o ·~g i6:;ti~: "
8

p ~~ 
gi64/12.5. planar/0.4. plplot/5.9.9, plplott 
5.11 .0 (D), plumed/2.l.1_alm 
ost_gee, plumed/2.l.1_almost_intel12, plu 
med/2.l.1_almost, plumed2/2. 2. O-dev_18dee 
2014, plumed2/2.2.0-dev _22jan2015 _gee 

(D), pnfft/1 .0.3, pytest -cov/2.3.0, pytho 
n64/2. 7.10_gee, python64/2. 7.10, qt/3.3.8, 

qt/4 .8.5 (D), qutlp/3.1. 
0 (Dl. rios/1 .3.1, rsgisllb/2 
015.07.23, sage/7. 3. seons/2.3.6. siesta 
4.0 (D), triqs/1.2, tuMew/ 
1.1.5. WXWidgets/3.0.2, xerees-c/3.1.2, zo 
ltan/3. 81 , , /usr/share/lmod/lmod/ 
modulefiles/Core , lmod/6. 5.1 
settarg/6.5.1. , Where:, D: Default Module, 

L: Module is loaded, , Use ·module spider" t 
o fi nd ali possible modules .• Use ·module keyw 
ord key1 key2 .. . • to seareh for ali possible mo 
dules matehing, any of the "keys· .. , ExitCode: 
1>0<] 

(b) Vue de la seconde tabulation 

Figure 3.13: Les options pour le flux nuagique 

Capsule 
'applicatio 

Figure 3.14: Étapes du flux nuagique dans Armadillo 
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(1) La première étape consiste à tester l'existence du programme que l'on souhaite 

exécuter sur l'infonuagique. Sur les cluster-s de Calcul Québec cela se traduit sous 

la forme de module à charger lors du lancement de la t âche comme présentée 

précédemment . Le test s'effectue grâce à la ligne de commande module avail (ou 

module a va il list) . Par exemple pour Mammouth Parallèle II et parmi l'ensemble 

des modules, 64 sont identifiés comme des logiciels de bio-informatiques grâce à la 

mention "bioinformatics/ " précédent le nom du logiciel et sa version (ex. "bioin

for-mati cs/ bowtie/ 0.1 2. 7") . Il est donc possible de tester la présence du programme 

souhaité dans cette liste. Pour l'instant , les préalables des modules ne sont pas 

pris en compte pour le chargement des modules ce qui limite le flux nuagique à 

l'utilisation de programmes n 'ayant pas de dépendances. Il est possible de tester la 

connexion et de pré-enregistrer les informations issues du cluster et utilisées pen

dant l'exécution d 'un flux. Si ces informations ne sont pas disponibles directement , 

une nouvelle tentative sera effectuée lors du lancement du programme. 

(2) Lorsque la première étape est validée, Armadillo prépare un fichier BASH 

pour l'exécution du programme et envoie l'ensemble des fichiers sur l'infonuagique 

(seconde étape). 

(3) À l'étape trois , Armadillo lance l'exécution du fi chier BASH puis teste ré

gulièrement la fin de l'exécution de la tâche grâce à l'identifiant de tâche sur le 

elus ter. 

(4) Lorsque les fichiers résultats sont disponibles , Armadillo les récupère et les 

réintègre au flux de travail ce qui correspond à la quatrième étape. 

3.3.2.2 Les cluster-s disponibles 

Au cours de nos travaux, les calculs ont été effectués sur le supercalculateur "Mam

mouth Parallèle II" de "Université de Sherbrooke", sous la gouverne de Calcul 
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Québec. L'exploitation de ce supercalculateur est financée par la Fondation ca

nadienne pour l'innovation (FCI) , le ministère de l'Économie, de la Science et de 

l'Innovation du Québec (MESI), et le Fonds de recherche du Québec - Nature 

et technologies (FRQ-NT ). Les autres clusters bientôt disponibles et paramétrés 

dans Armadillo sont : 

- Briaree calculquebec.ca 

- Colosse calculquebec.ca 

Cottos calculquebec.ca 

Guillimin hpc.mcgill. ca 

Ms2 ms.ccs.usherbrooke.ca 

3.3.3 Exemple d 'un flux de travail SHD avec les différentes opt ions de traite
ment d 'Armadillo 2.0 

3.3.3.1 Présentation du flux de t ravail Snakemake 

Le flux de travail présenté ici a pour objectif de trouver les variants ou single nu

cleotide polym orphisms (SNPs) d 'un génome de référence. Il comprend les étapes 

pour mapper les SNPs de séquences sur un génome de référence et d 'appeler les 

variants des SNPs alignés. Ce flux est originellement proposé comme exemple pour 

l'apprentissage du fichier de configuration elu logiciel Snakemake (Kaster et Rah

mann , 201 2) pour la bio-informatique. L'annexe B.1.1 présente sous la forme de 

code la première partie de l'exercice. 

Ce flux de travail ut ilise trois logiciels principaux : BWA pour l'indexation, la sui te 

Samtools pour indexer le génome, voir et t rier variants , et enfin la suite BFCTools 

pour l'analyse de variants. La figure 3. 15 schématise le flux de travail tel qu 'il sera 

effectué sous Snakemake. 
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bwa_map 
sample: B 

samtools index 

bcftools ca li 

bwa_map 
sample: A 

Figure 3. 15: Exemple d 'un flux selon Snakemake 
(Sourc : https :/ / snakemake.readthedocs.io/ ) 

La partie avancée de l'exercice, propo ée par Snakemake et présentée dans l'annexe 

B.1.2, porte principalement sur 1 accè aux fonctions avancée des programmes 

comme le support multicoeur et sur la gestion des logs. 

3.3 .3.2 Analyse du flux de t ravail et modifications du flux de travail Snakemake 

On remarque ici que les donnée· d 'entrée proposées pour le test clans le flux de 

travail de Snakemake ont été préparées avec soin . En effet, le flux de travail réel 

derrière cet exercice est légèrement plu complexe. La figure 3.16 montre l'en

semble des étapes nécessaires à l'accomplis rn nt elu flux de travail tel qu 'il doit 
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être pour répondre à la question biologique init iale. On peut noter que la première 

étape (# 1) en orange n'est pas présentée dans le flux de travail de Snakemake 3.15. 

Elle est pourtant une étape préalable pour la préparation des données. L'indexa

tion par 11 samtools faidx " peut être, également , effectuée juste avant la dernière 

étape pour t rouver les variants et tout en restant préalable à l'utilisation de son 

résultat par le logiciel "samtools mpileup" ( # 4). 

bwa index 
samtools faidx 

Figure 3. 16: Les étapes réelles du flux de t ravail 

Par ailleurs, il semble que la figure 3.15 ne soit pas tout à fait juste. En effet , 

dans la partie # 4 de l'annexe B.l.1 , les données entrantes sont au nombre de 3, 

le génome de référence (fa), les fichiers barn ( .bam) et les fi chiers bai (. bai ). Or les 

fichiers bai sont d'une part absents de la ligne de commande (après le " shell :" 



70 

de la ligne 9 dans la figure 3.17) et ils ne semblent pas êtr ut ilisés par le logiciel 

11 samtools mpileup 11
• Il n 'y a donc pas de lien direct entre l'indexation faite par 

le logiciel 11 Samtools index 11 à l'étape # 3 et l'étape # 4. Cette remarque s'appuie 

également sur différentes autres sources externes ( 1 ou 2 ) qui proposent des flux 

de travaux d'apprentissage plus ou moins complexes autour des SNPs. Dans la 

présentation de samtools index, on retrouve également un lien entre ce programme 

et samtools view utilisé précédemment ( 3). 

1 # 4 
rul e bcftoo l s ca li : 

inpu t : 
f a= " cl a ta / genome . f a " , 
bam= ex pancl ( " sortecl _ reacls / { samp l e } . barn" , sa mp l e AMPLES) , 

6 b a i= ex pancl ( "sortecl _ reacls / { sampl e }.bam.bai" , sampl e AMPLES) 

JO 

Il 

output: 
"calls 1 a il . ver" 

s h e Il : 
"samtools mpi l eup - g - r { input. f a} { input . barn} 1 

" b cft o o 1 s ca I l - mv - > { output } " 

Figure 3.17: Le code de configuration de la partie 4 du flux de travail Snakemake 

Les lignes 3 à 6 représentent les fichiers d 'entrée, les lignes 7 et 8 le fi chier de sortie, et les lignes 
9 à 11 la ligne de commande shell à effectuer pour obtenir le résultat souhaité 

1. http: // snp-pipeline.readthedocs . io / en/ latest / dataflow .html 

2. https: //www.slideshare .net / danbolser / pipeline03x 

3. This index is n eeded when r·egion a1-guments are used to limit samtools view and simila1· 
commands to particular r·eg·ions of inter-est. 
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3.3.3.3 Le flux de travail Snakemake sous Armadillo 

On peut donc reformuler le pipeline de Snakemake selon la figure 3.19, pour la

quelle on r trouve les étapes réelles de l'exercice proposé par le logiciel Snakemake. 

bwa_map 
sample: B 

bcftools cali 

bwa_map 
sample: A 

Figure 3.19: Correction du flux proposé dans le tutoriel Snakemake 

Enfin , la partie rapport du logiciel Snakemake semble être propre au logiciel. Elle 

reste très succincte dans cet exemple, car elle se limite à offrir le lien vers les 

résultats obtenus. 

La figure 3.20 représente, quant à elle, le flux de travail sous Armadillo avec une 

vision globale en 3.20a , une vue de la part ie gauche 3.20b et une vue de la partie 

droite 3.20c. 
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oad Files 8 Sample Fast 
Ir., •rt •ltJ·•It 

Sam, Barn Cr am F B.,-,Filti 

samtools sort 
nput 0Litput 

(a) Vue complète 

Results 
Fu tq Pair-end Ou' Simf~e 

Genome Ref. (Fast.•) 

(b) Vue part ie gauche 

Bam. (Bai) 

B ed or position list. 

( c) \ ue par t ie droite 

samtools Vlew 
Input Output 

Results 
Bamfile 

Sam. Barn. Cr~ B.,-,File 

samtools vlew 
Input <wlltp .. Jt 

Results 
BamF~e 

Sam, Barn. Cr~ B.,-,File 

Figure 3.20: Représentation du flux Snakemake dans Armadillo 

L 
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Sous Armadillo, l'accès aux fonctions avancées des programmes comme le support 

multicoeur et sur la gestion des logs sont disponibles et accessibles par défaut dans 

Armadillo sans modifications particulières du flux de travail. Il est simplement 

possible d 'indiquer directement dans le logiciel utilisant le multicoeur l'option 

comme dans la figure 3.21. 

3.3.3.4 

( bwa_mem IL---------------------------------~ 

L_ __ R_es_e_t __ ~'~'====St=o=p====~'~'====R=U=N==~ 
lbwamem (re)Name 

0 Default Options @ Advanced Options 

Advanced Options IL-----------------l 

Advanced Options 1 

~ -t lfB 
Figure 3.21: Sélection du multicoeur pour BWA 

Exécution du flux de travail localement 

Pour comparer et montrer la reproductibilité des flux de travaux sous Arma

dillo ou Snakemake, les logs des différentes approches sont présentés dans l'annexe 

B.2.1 pour le log du flux dans Armadillo et l'annexe B.2.2 pour la sortie standard 

du flux du programme Snakemake. 

Les lignes de commandes explicitement décrites dans l'exemple permettent une 

comparaison entre celles originellement définies dans Snakemake et celles pro

duites par Armadillo. Les arguments des programmes dans Armadillo proposent 

en option visible pour les utilisateurs les deux types de commandes, mais seule la 

commande la plus longue est ut ilisée comme argument lors de la création de la 

ligne de commande. En terme de construction , la mise en place du flux de travail 

sous Armadillo n 'a pas demandé de connaissances particulières ou d 'apprentissage 
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pour sa création, et ce, sans connaître les lignes de commandes sous Linux. Une 

bonne compréhension des options des programmes utilisés reste un point impor

tant pour le flux de travail et de ses résultats. De la même manière, Armadillo 

permet une relation entre ces capsules sans besoin de connaître les extensions ou 

les spécificités des fichiers de sortie. 

La comparaison des résul tats présentés dans l'annexe B.4 montre qu 'ils sont iden

tiques, car seules les lignes de commentaire sont différentes. Il est possible aussi de 

noter une diflérence de la librairie htslib dont la version est 1.3.2 sou Armadillo / 

Docker et 1.3.1 sous SnakeMake. Ce flux de travail est donc bien reproductible 

avec le même jeu de données et les mêmes lignes de commande quelque soit le 

support pour créer le flux de travail. La reproductibili té est également dans le 

sens inverse. Il est possible d 'effectuer un flux de t ravail comme présenté dans 

Armadillo avec le logiciel SnakeMake. On y retrouve les mêmes étapes et des ré

sultats identiques (voir annexe B.1.3) . Dans un premier temps, nous avons testé 

le flux avec les entré s (A et B). Nous avons ensuite travaillé avec l'ensemble des 

données proposées dans le jeu de données propo é (A,B et C) . Le flux de travail 

sous Armadillo reste tout aussi fonctionnel. 

Docker et Armadillo : cela fonctionne ! Dans cet exemple, il a été démontré qu 'il 

était maintenant possible d 'effectuer un flux de travail SHD dan Armadillo n 

utilisant Docker comme outil de conteneurs d 'application localement. Cette ap

proche est d 'autant plus intéressante qu 'elle permet à l'ut ilisateur de ne jamais 

avoir à installer le logiciel et pourtant en avoir l'usage. C ttc solution de porta

bilité entre les systèmes d 'exploitation est également porteuse d 'avenir pour la 

reproductibili té des flux de travaux et leur échange au sein de la communauté 

scientifique. 
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3.3.3.5 Exécution du flux sur le cluster Mammouth Parallèle II 

Le flux de travail précédent a été exécuté en local et sur le cluster Mammouth 

Parallèle II . Malheureusement , le flux n 'est pas intégralement t ransférable sur le 

cluster, car les modules par défaut disponibles ne sont pas tous présents. Il nous 

a été possible de modifier la version de SAMTools ut ilisé ici pour une version 

légèrement supérieure (de 1.3.1 à 1.3.2) . Par contre, le changement de version 

pour le logiciel BCFTools, qui est sous la version 1.3.1 dans Armadillo et sous la 

version 1.2 sur le elus ter , n 'a pas été possible. Il existe une trop grande différence 

entre ces versions. Le fichier log présentant le flux sur le cluster est disponible 

dans l'annexe B.3. Ce log présente les différentes étapes du flux et le travail qui 

est effectué sur le cluster. 

À t itre de comparaisons, le tableau 3.5 reprend l'ensemble des programmes ut i

lisés dans ce flux de travail ainsi qu'un comparatif sur les temps d 'exécution de 

chaque étape pour les deux approches Cluster et Docker. Il comprend les don

nées moyennes pour 5 flux complets de 7 applications pour le Cluster et de 8 

applications sur Docker. 

Tableau 3.5: Table des temps par étapes d'un flux de travail local et nuagique 

Étapes 
Cluster Docker 
val val 
(s) 

% 
(s) 

% 

créer les répertoires ou lancer le conteneur 2 rvQ 1 ,..,_,g 

envoyer les fichiers 188 57 

créer et envoyer le fichier de commande 4 1 rvQ rvQ 

exécuter la tâche 4 1 1 rv8 

attente de la fin du programme 126 38 

télécharger les fi chiers 7 2 

arrêt et suppression du conteneur 10 rv84 

La création des répertoires pour la partie cluster et le lancement des conteneurs 
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Docker en local ont des temps relativement faibles . Il est important de noter que 

les images docker utilisées lors de ces essais étaient déjà présentes. Il n 'y a donc pas 

eu de téléchargement des images depuis le Docker· Hub . Les flux ont été effectués 

localement avec une connexion internet de type câble aux débits de 10 Mbit / s en 

téléchargement et de 1. 5 Mbit / s en envoi. Bien que les séquences utilisées ici soient 

de taille très petite , leur transfert vers le Cluster représente 57% du temps total 

dans les conditions des essais de flux. Sous Docker, les répertoires où se trouvent 

les fichiers sont partagés. Il n 'y a donc pas de transfert de données. Par contre, 

l'attente dans la file de traitement du cluster représente un temps important. Ce 

temps est en partie du à l'espacement entre nos tests pour vérifier l'état du travail. 

Celui-ci s'échelonne de la manière suivante : un test toutes les minutes pour les 

6 premières minut s pui. un test après 2 puis 4 puis 8 puis 16 puis 32 minutes. 

Soit un total de 68 minutes d 'attente potentielle. Dans notre cas, le travail est 

généralement fini au second test. Le traitement de la tâche localement ou sur le 

cluster ne montre que peu de différence ( 4 secondes pour le Cluster et 1 econde 

sous Docker). Ceci s'explique par la faible taille des jeux de données et le faible 

be oin en re ource sy tème pour répondre à l'exécution des tâches. Enfin, l'arrêt 

et la suppression du conteneur restent une tâche homogène à 10 secondes. 

Dans cet exemple, il a été possible d'effectuer un flux de travail en local et sur le 

cluster sans modifications du flux. Cette approche est d 'autant plus intéressante 

qu'elle permet à l' utilisateur de tester et d 'obtenir des résul tats plus rapidement 

avec l'aide de la parallélisation et du calcul distribué. Cette solut ion alternative 

reste peu disponible dans d 'autres applications. Seule la queue qwork a été utilisée. 

Il existe néanmoins d 'autres queues de travail qui pourront mieux répondre au 

besoin de l'utilisateur. 
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3.3.4 Conclusion 

Dans cette section, nous avons présenté la mise en place des flux de t ravaux au 

niveau local et distant sur un cluster. ous avons démontré qu 'il était maintenant 

possible d'effectuer un flux de travail en local et sur un système de calcul distribué 

avec des programmes SHD. 

Dans le chapit re 1, nous avons présenté un logiciel Objectif qui avait de nom

breux buts et à l'issue de cet te section, le point suivant est maintenant acquis par 

Armadillo : 

peut être exécuté localement ou sur un serveur et sur un système de calcul 

distribué en ligne de commande. 

L'ensemble des explications et fichiers pour effectuer les tests SNPs localement et 

sur le cluster est disponible sur le dépôt : https: 11 gi thub . corn/ JeGoi / Armadillo_ 

SNPs_WF_test . 
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3.4 Discussions sur Armadillo 2.0 

3.4. 1 L'intégration de nouveaux logiciels : avancées et limites 

L'intégration de nouveaux logiciels a d 'abord été faite de manière manuelle 

pour ensui te se tourner vers une automatisation de l'interface comme nous l 'avons 

montré dans la section 3.1.1.4. Il existe néanmoins plusieurs limites à l'ut ilisation 

de Docker. Certains programmes nécessitent une réécriture pour la gestion des 

options ou l'accès aux fichiers (chemin relatif ou absolu). De plus, il est parfois 

nécessaire de bien identifier les licences d 'utilisation (comme pour le logiciel miR

check) ce qui complexifie la création du Dockerfile et son déploiement (le temps 

de préparation de l'image finale peut être important). ~ Iéanmoins, ces dernières 

étapes restent transparentes pour l'utilisateur. 

Un accès aux images reste nécessaire pour une première uti lisation du conteneur 

(ou après sa suppression sur la machine hôte). Il peut se faire par l'intermédiaire 

du centre de services de Docker (DockerHub) ou tout autre moyen équivalent 

permettant le chargement de l'image sur la machine hôte. Pour les programmes 

installés dans ce travail , une connexion à l'Internet est nécessaire, car les dépôts 

sont présents sur le Docker Hub. L'accès à ce dépôt facilite grandement l'ut ilisation 

de Docker. 

L'intégration de Docker , des programmes de SHD et la gestion de fichiers légè

rement différente n'ont pas modifiés le fonctionnement initial d 'Armadillo 

1.1. 

Bien que Docker se prévaut d 'une légèreté dans ses conteneurs, la taille des 

conteneurs reste relative et demande parfois des temps de chargement relative

ment longs. Dans ce proj et , un programme ou une suite de programmes pour les 

progiciels correspondent à une image et un conteneur. Cette approche par corn-
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part imentation permet de tester les applications sans interactions ou interférences 

potentielles entre elles. Si seules quelques applications sont régulièrement ut ilisées 

par l'ut ilisateur , elle présente aussi l'avantage d 'avoir une taille globale inférieure 

à celui issu d 'un conteneur contenant toutes les applications encapsulées dans Ar

madillo. L'intégration de l'ensemble des applications dans une seule image peut 

aussi devenir complexe du fait des dépendances , versions de programmes différents 

ou même des noyaux Linux différents utilisés pour deux applications distinctes . 

3.4.2 Docker : implémentation et limites 

L'implémentation actuelle de Docker au sein d ' Armadillo utilise les options 

par défaut . Ces options permettent notamment d 'activer un certain nombre de 

restrictions, mais ne sont pas toujours utiles en local, car les composantes maté

rielles et techniques sont simples. L'utilisation de Docker ur l'infonuagique devra 

offrir plus d'opt ions et permettre à l'utilisateur d 'adapter son application s'il le 

souhaite. 

La sécurité est une problématique souvent soulevée dans le cadre des conteneurs 

et de leur accessibili té tant au niveau de la mémoire que l'accès aux services qui 

le composent . On peut noter qu 'il est possible d 'offrir une meilleure sécurité et 

gouvernanc , à l'extérieur des conteneurs. Placer ses services à l'extérieur du conte

neur réduit considérablement les risques. Cette approche peut être jumelée à la 

possibilité de monter les systèmes de fichiers en lecture seule. Ainsi, les services de 

sécurité et de gouvernance sont propres à une plateforme et non à une application. 

De plus, 1 exécution de conteneurs par défaut est relativement sécuritaire, surtout 

si les actions et accès au conteneur ne se font pas en tant qu 'administrateur (Bui 

2015). La sécurité est particulièrement importante dans le cadre de conteneurs 

nécessitant des interactions avec d autres conteneurs ou même Internet . Dans le 

cas des applications utilisées jusqu 'à présent dans Armadillo, il est relativement 
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simple d 'offrir une sécurité importante en bloquant toute interaction avec l'exté

rieur. Les applications sont pour le moment à usage unique pour le temps limité 

de l'act ion du programme. 

Cette sécurité nécessitera d 'être élevée lors du lancement des applications sur l'in

fonuagique. Il sera alors préférable lors de la création du conteneur de supprimer 

les accès inutiles aux machines virt uelles . 

Les librairies Docker-Java et Docker-Client sont parfois construites d 'une 

manière peu intuitive ou éloignées de la couche classique du client Docker. Ceci 

rend leur intégration complexe et déstabilisante les premiers temps. 

Le choix de la librairie Docker-Java n 'a peut-être pas été le meilleur. En effet, 

cette librairie bien que stable semble maintenant peu suivi par la communauté. 

Elle s'est également arrêtée à une ancienne version de l' API de Docker. De plus, il 

ne semble plus y avoir de leader dans la démarche. Il serait peut-être bon d 'intégrer 

et d 'utiliser la librairie Docker-Client qui semble plus dynamique maintenant. 

Nous avons vu dans le chapitre 2, que l'utilisation de Docker pas. ait par des 

images souvent présentes sur l'Internet. Un des prochains développements serait 

la création d'un dépôt local d'images permettant le lancement en local des 

programmes dockerisés directement depuis Armadillo sans avoir besoin d'un accès 

internet . 

Enfin , il est aussi notable que la solu t ion actuelle stoppe et supprime les conte

neurs après chaque utilisation . Or, permettre un usage multiple du même 

conteneur dans un même flux de travail optimise les étapes de lancement puis 

de suppression des conteneurs. En effet, l'arrêt d 'un conteneur entraîne un ra

lentissement dans l'exécution du flux de travail. Il serait souhaitable de laisser le 

conteneur actif après utilisation et de ne l'arrêter qu 'en fin d'exécution du flux ou 

bien s 'il n 'est plus appelé par la suite. 
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3.4.3 Le flux de travaux, intérêts et limites 

Le flux local permet , avec de simples moyens, de créer et d 'obtenir facilement 

de premiers résultats . Le recours au flux nuagique a quant à lui pour but 

de faciliter la parallélisation des calculs et d'accélérer l'obtention de 

résultats à t ravers l'infonuagique. Pour résumer, l'intérêt principal réside donc 

dans une première obtention de résultats localement avec peu de données afin de 

valider le flux et les premiers résultats pour ensuite extrapoler avec des données 

plus importantes et l'aide de l'infonuagique, et ce, d 'un simple clic. 

Le concept de pipe sous Unix , utilisé dans le pipeline du tutoriel Snakemake, 

pour transférer les résultats d'un programme à un autre n 'est envisageable, sous 

Armadillo, qu 'avec la création d 'une capsule comprenant les deux programmes et 

t ravaillant conjointement au sein de la même étape. Cette approche évite pourtant 

le passage par l'écriture sur un fichier qui ralentit l'exécution générale du flux, mais 

reste t rop spécifique à certains types de flux et d 'enchaînement de capsules. Il reste 

donc complexe à envisager son déploiement sous Armadillo. 

La gestion des erreurs des flux de travail nuagique nécessitera sûrement 

une longue étape de développement pour passer à l 'intégration complète de ce 

concept . En effet , elle devra se faire sur l'ensemble des étapes proposées pour les 

échanges entre l'infonuagique et Armadillo sur l'ordinateur local. Elle devra aussi 

prendre en compte l'intégration de nouveaux systèmes dont les messages d 'erreurs 

peuvent être différents. 

La gestion des résultats obtenus sur l'infonuagique reste encore sommaire. 

Elle se base sur l'identifiant fourni par le cluster pour le t ravail en cours. ne 

fois le t ravail terminé, le fichier est ensuite téléchargé pour continuer le flux de 

travail. Cett approche implique de nombreux t ransferts de fichiers. Ceci n 'est pas 

toujours indispensable surtout si les étapes suivantes s'effectuent également sur 
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le même cluster. ne solut ion serait de sauvegarder l'emplacement du fichier sur 

le cluster pour continuer le travail et réutiliser ce lien afin d 'éviter de nouveaux 

échanges ou t ransferts. 

L'analyse du flux avant son exécution (ou une prévision applicative) 

sera sûrement d 'une grande aide pour éviter les flux de t ravaux demandant un 

t rès grand nombre d 'échanges. Par exemple, un flux de travail irrégulier avec 

une application en local suivie d 'une application en ligne et ainsi de suite , sera 

vraiment dommageable pour une exécution en temps raisonnable elu flux. Il serait 

donc intéressant de proposer l'option du flux nuagique uniquement selon certains 

critères proposés par défaut et moclulables par l'ut ilisateur avancé. Cette notion 

de prévision applicative peut être étendue au principe de limitation des échanges, 

de tests de la présence des fichier en ligne, etc. 

Parmi le limites au travail en local et sur l'infonuagique se trouve la dif

ficulté d 'appréhender tous les type possibles cl 'infonuagique. Nous nous sommes 

restreints aux clusters proposés par Calcul Québec et ceux-ci ne permettent pas 

d 'utiliser des conteneurs. Lorsque cette restriction disparaîtra, il sera alors possible 

d 'ouvrir plus facilement l'accès en testant non plus la présence des applications, 

mais simplement n chargeant les conteneurs sur l'infonuagique et en les exécutant 

de la même manière qu 'ut ilisé en local. 

Dans la version actuelle cl ' Armadillo, la mise en place de la connexion entre la 

station locale et la station distante (le nuage) n'est pas automatisée . L'ut ilisa

teur a clone une étape addi t ionnelle avant l'ut ilisation du flux nuagique. 

Enfin , une autre limite importante réside dans le transfert des données. Dans 

l'implémentation actuelle, les données t ransitent de la machine locale jusqu'aux 

clusters. Ce t ransport n 'est pas optimisé et pourrait être grandement amélioré 



83 

grâce à l'ut ilisation de systèmes de compression préalable ou l'ut ilisation du service 

web Globus ou BBCP par exemple. 

3.5 Conclusion 

Dans ce chapitre, nous avons présenté Armadillo2. 0 et son encapsulation des pro

grammes, son intégration de Docker comme gestionnaire de conteneur et ses dif

férents flux de t ravaux. Nous avons également présenté un exemple qui reprend 

toutes les options possibles de flux proposés par Armadillo. Enfin , nous avons 

également présenté une discussion autour des nouvelles possibilités d ' Armadillo 

2.0. 





CO CLUSION 

Armadillo2.0 se place désormais comme une très bonne alternative dans l'exécu

tion de flux de travaux scientifique y ompris ceux comprenant des SHD. Il e t 

maintenant possible d 'effectuer également toutes sortes de flux à la fois en local 

et sur un ystème distribué. 

Armadillo2.0 rempli t l'ensemble des critèr s décrits dans le programme Objectif 

du chapitre 1 soit : 

a une installation facile, 

a une installation facile de nouveaux programmes, 

propose une interface utilisateur facile d utilisation , 

supporte de nombreux systèmes d 'exploitation sans restriction, 

- peut être exécuté localement ou sur un serveur et sur un système de calcul 

distribué en ligne de commande, 

propose nativement des programmes SHD et d'autres programmes de bio

informatique 

peut être exécuté nativement sur un . ystème de calcul distribué, 

propose de déploiement d 'applications par l'intermédiaire de conteneurs. 

Le programme Armadillo2.0 est disponible sur un dépôt GitHub à l'adresse 

https: 11 gi thub. corn/ J eGoi/ armadillo2 . Le programme d aide à l'installation 

de capsules dans Armadillo est pré ent à c tte adresse : https : 11 gi thub. corn/ 

JeGoi/IPa2 

Les principales contributions 
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Ce travail permet d 'offrir aux prochains programmeurs d 'Armadillo une nouvelle 

approche de création et de maintien des capsules pour les programmes déployés 

dans Armadillo. Il propose également l'intégration de Docker afin de déployer des 

applications nativement développées sous Linux pour d 'autres systèmes d 'exploi

tation sans installations de la part des ut ilisateurs. Enfin, il a été mis en place 

une preuve de concept du flux nuagique se basant sur un flux de travail local et 

ex écu tant les applications sur l 'infonuagique. 

Pour le côté utilisateur, ce travail a permis une homogénéisation des capsules , ainsi 

qu 'une gestion des fichiers différente sans alourdir la base de données cl ' Armadillo. 

Perspectives 

Pour la partie Docker, il reste quelques points à améliorer parmi lesquels on peut 

citer l'installation automatique de Dock r selon le système d 'exploitation hôte, 

l'intégration des options de Docker, une réflexion sur l'optimisation des conte

neurs Docker pour les applications de types SHD et une réfl exion sur l'approche 

multiconteneur ou uniconteneur pour les applications. 

La mise en place du flux de t ravail nuagique reste préliminaire et certains points 

peuvent être améliorés. Parmi ceux-ci, on peut citer la gestion des erreurs, les 

conditions des applications sur l'infonuagique, la création par les utilisateurs d 'une 

gestion des clusters, la mise en place de clés (publiques et privées) via l'interface 

utilisateur et la gestion du t ransfert de fichier. 

Le déploiement de conteneurs temporaire sur le nuage reste souvent problématique 

pour des questions de sécurité. Il serait intéressant de se pencher sur de nouvelles 

solutions de conteneur comme Singularity (Kurtzer et al., 2017) ou encore CoreOS 

rtk 4 . 

4. CoreOS rtk container (https :/ / coreos.com/ rkt / ) is an application container engine deve
loped for modern production cloud-native environments. 



APPENDICE A 

INTÉGRATIO r DES PROGRAMMES SHD DANS ARMADILLO 

A. l Exemple de fichier YAML pour le programme EMBOSS chips 

1 Program: 

3 

5 

6 

8 

9 

10 

name 

ex i tVa lu e 

exec u tab lePat h s: 

Exec u tableLin ux 

Exec utab leMacOSX 

Exec u tab le 

menu 

numimputs 

outputPath 

EMBOSS ch ip s 

0 

/ u s r / bi n / d oc ke r 

docker 

docker 

NG EMBOSS 

1 

. j r es ult s / EMBOSS/ c hip s / 

11 h e lpSupp lementa ry odon u sage stat i st i cs N u c leot id e seq u e nce(s) fi lename 

a nd o pti on a l format, o r refe r ence ( in put USA) 

12 webs i te : http: // emboss. so ur ce fo r ge. net j ap ps j cvs j emboss j a pps / 

c hip s . htm l 

13 Docke r: 

1·1 im age a me jego j emboss 

15 cmd c hip s --auto 

16 sharedFo ld er / data 

lï Inpu ts: 

11:1 - type : FastaF il e 

19 co nn ecto r : 2 

20 co nn ecto rText: Seq uence 

21 OneCon nec to rOn lyFo r: 2 

2~ com m a nd2 Call: --seqa ll 

23 extent i on : . rasta 

24 Outputs: 

25 - type : Ch ip sF il e 
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'17 

2~ 

:!9 

~(J 

31 

3:! 

:JI 

35 

37 

!tl 

il 

12 
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co nn ecto rT ext : hipsFil e 

co mm a nd2 Call : -outf il e 

ex tention: . c hips 

Me nu s: 

-

name D e fault Options 

isM e nu true 

isTab fals e 

h e lp D e fault Options 

na me Advanced Options 

isMe nu t ru e 

isTab f a i se 

he l p Advanced Opt ions 

Pane l: 

- t a b : Advanced Option s 

A rg um e nts: 

name -nosum 

box 

1 

l ' 

1~ 

cTy pe 

too l t ip 

oppos i teTo 

ot Sum codons over a il sequences 

15 

lh 

17 

1 ~ 

IV 

50 

- sum 

name 

cType 

tooltip 

oppos i teTo 

- nosum 

51 A fterl ro c ss : 

s·· - modifi cat i ons: 

~3 1one 

-sum 

box 

Sum codons ove r ai l se qu e nc es 



A.2 Exemple de Dockerfile pour le programme miRcheck 

1 /A'//,',~'//////// H ////////////// N //////////////////A'//////// N // ,~/ ////////////,j'//////////// A'////// N ,V// H //// N // N ////////// 
2 # D oc k e rf il e 

3 # o ftwa r e 

4 # So ftwar e Ve r s io n 

5 # Descr i pt io n 

miRc hec k 

miRc hcck a nd va ri o u s p c r 1 sc rip ts u se fu i in 

miRI~A ge n s 

6 # W ebs ite ht t p : // b a r te ll a b . w i m it . eclu / so f twa r e D ocs / 
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id <' nl fy in g 

# Fi l es 

8 # Tags : 

h tt p 

Pro t eo m ics 

miRc hec k 

: // b a r te ll ab . w i . mi t . edu / so ftwa r e D ocs / mi R c hec k. ta r 

1 Ge no mi cs 1 Ge n e r a l 

q # Pr ov ides 

JO # 

ll # R un p e r 1 - ; sc rip t _ yo u _ 11 ee cl o p t io n s J 

12 # Run 

13 # Jf n ed e cl co py new mo cl e ls in mode! fo 1 cl e r 

14 # Copy : 

15 # Mod ifi ca ti o n s Few fi 1 es h ave b e e n m o dif ie d du rin g in sta ll at i on 

o pti o 11 o r l O upcl a t e fi 1 cs \V il h c urr c n t o. 
1 G /A'///,',','/// N ////////// N N N ////,'/A'/,'////////,'/ A' N // N //////,V//////////////////////////,',' H // N //// ,',' //////////////////////// 
17 

# Base d oc k e r im age 

19 FROM ubun t u : l 4. 0 4 

20 MAJNTAINER test @a rm a d ill o .uqa m 

21 ARG DEBIAN FRONTEND= n o n i n t e r ac ti v e 

22 

23 # In s t a ll m iH.c hc k a nd d e p e nd e n c ies 

2-1 RUN a p t-get c lea n 

25 

26 # P repare in sta ll at i o n 

27 R 1 a p t - get -qq upcl ate \ 

28 && a p t-get - qqy in sta ll \ 

2q -- no- in sta ll-reco mm end s \ 

30 softwa r e - pr o pe r t i es - common \ 

31 wget \ 

32 g++ \ 
33 e mboss = 6.6 0-1 \ 

34 && a p t- get c lea n \ 

35 && apt-get purge \ 

36 && rm -rf f va r f lib f a p t / l i sts f * / t mp f * f va r f tm p fo 

37 

to a d el 

p l a n t 
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.1~ # J 11 s t a Il v i e 11 n a for f o 1 d i n v e r Led r e p e aL s 

10 RUN apt - add- repos i to r y -y ppa : j - 4/ v i enna- rna 

11 && apt-get -qq updat e \ 

1 ~ && apt-get -qqy insta ll \ 

4:s vien n a- rna \ 

14 && apt-get c l ea n \ 

l i\ && apt-get purge \ 

. p l 

> / d ev j nu l l 2> &1 \ 

w && rm -rf j v a r / l ib / apt / li sts / * Lmp * / v a r , Lmp }l< 

17 

1~ # * 
10 tt G miRchec k 

su R 1 cd - \ 

.'\I && wget --qu i et http : b a rt e ll a b wi miL . edu so ft wa r e D ocs miRc hec k . La r \ 

52 && tar - xf miRcheck. La r \ 

;;:s && mv .j _ m iR c h ec k _sc ripts . j miRchec k \ 

5 1 && rm - f miRcheck. tar 

5o,# lu s t a ll scan fo r m a t c h s 

57 R cd - \ 

&& wget --quiet http: www. th sec d . o r g sc n •c r s d o wn l oad s scan fo r m a t c hes. t gz 

r,q && tar - xz f scan _fo r _ m atc h es . tgz \ 

r.o && cd scan_for _ m atc h es \ 

6 1 && gee -0 -o scan for matches ggpunit. c scan for m atch es . c \ 

u2 && chmod + x scan for match es \ 

f\3 && chmod 777 can _ for _ matches \ 

o-1 && ln -sv scan _ for _ matches / u sr / bin / scan _fo r _match es \ 

t.5 && rm -f .. f scan _ for _ m atc hes.tgz 

hï UER root 

G~ EN PATH=" PATH : / r oot / scan _ fo r _ m atc h es " 

10 # L' pd at e miRchec k lib l oca li z ati o n 

71 R cd - / m iR chec k \ 

72 && sed - i /\/ hom 2 \/ mj o n es rh /\/ r ooL / g' eva luate_ miR 1A_candidates. pl \ 

; :s && se d - i /\/ homc2 \/ mj o nesr h /\/ r ooL / g ' ex t r ac t ei nv erted 20mers. pl \ 

71 && sed - i 

75 && s d - i 

s /\/ home2 \/ mj nes rh /\/ r o L / g' fo l d in v e r ted r ep eats . p l \ 

s /\/ home2 \/ mj o nes rh \/ _ miR 1A _ s arch \/ _sc ript s \/// g' 

fo l d _ i nve r ted_rep ats . p l \ 

76 && 

ïï && 

7~ && 

sed - i 

sed - i 

sed - i 

s /\/ home2 \/ mjo n es rh /\/ r ooL / g ' retr i eve_ge nomi c_ r eg ion s. p l \ 

s /\/ home2 \/ mj o n es rh /\/ r ooL / g' run _ einv er te d . pl \ 

s /\/ home2 \/ mj o n es rh \/ x \/ linu xexe \/ R Afo ld_o ri g in a i / R NA fold / g' 

miRcheck. pm \ 
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ï'l && se d - i s /\/ home2 \/ mjonesrh /\/ root / g' t est_ mir c h ec k . pl 

80 

8 1 # Ade! o p t i o n s in ex tr ac t e in ve rt ed 20m er s . pl 

g" R cd - / miR.check \ 

R3 && se d - i ' 26 i \ 

84 w h i 1 e ( @ARGY){ \ n \ 

85 $t hisar g = shi ft @AH.GV ; \ n \ 

6 if $t hi sa r g eq Il - unpair" { $NIA)( Affi=s hi ft @ARGV ; } \ n \ 

87 i f thisarg eq Il - sta r unpair" MAX AR A.!R;=s hi ft @ARGY ; } \ n \ -
8 i f $t h isar g eq Il - s i ze cliff " ) MAX JZEDIFFERE T E=s hift @ARGY ; } \ n \ - -

q i f ' t hi sa r g eq " - mir_bulge ") { $MAX MlR G hi ft @ARGY 
- ; } \ n \ 

90 i f $t h i sa r g eq Il -star _ bulge ") { $MAX STAR ~hi ft RD\! ; } \ n \ 

91 i f $t hi sa r g eq " - fback_min " ) { $.MIN FBACK SIZ • hi ft @ARGY . } \ n \ - -
92 i f $t hi sarg eq Il - ass ") { $tviAX MlR AS BULGE=s h i ft @ARGV ; } \ n \ -
93 if th i sa r g eq " - min _ unpair " ) { $Iv!JN All - s hift @AR.GV - ; } \ n \ 

94 i f $t h i sa r g eq " - bp_ext " ) { $BP EXTE JO hi ft H.G\1 ; } \ n \ -
95 i f th i sa r g eq " - max_one_ nt " ) { $MAX ONE NI' hi f t @ARGV ; } \ n \ 

96 i r thisarg eq " - max _ two_nt ") { $MAX_TWO_ rT= hi ft @ARG\1 ; } \ n \ 

97 i r $ thi sa r g eq " -b l ack") { $BLOC!< = s h i ft @AH.G\1 ; } \ u\ 

9 } \ n \ n \ 

99 ex tr ac t _e in ve r t ed _ 20m ers. p l 

100 

101 # A dd o pti o n s in fold _ in ve rt ed _ re p ea t s . pl 

102 RUN cd - / miRc hec k \ 

103 && se d - i ' 14 i \ 

104 wh il e ( @AR.GY){ \ n \ 

105 $ th i sa r g = s h i f t @ARGV ; \ n \ 

106 if ( $t hi sa r g eq " - flankin g_ n t " ) $FLANI<ING NT hi ft @AH.GV ; } \ n \ 

107 } \ n \ n \ 

10 f o ld inv ert ed r ep eats . pl 

109 

110 # A dd o pti o n s in run e in ve rt ed . p l 

111 RUN cd - / miR.c heck \ 

112 && se c! - i ' 28 i \ 

113 \ n \ 

11·1 w h il e ( @ARGY){ \ n \ 

11 5 thisarg = s hif t @ARGY ; \ n \ 

llfJ i r thisarg eq " -win" ) { $WIN= sh if t @AH.GV ;} \ n \ 

117 i f thisarg eq " - step" ) { $step = sh ift @ARGV ;} \ n \ 

118 i f th i sa r g eq " - min pet" { $.MJN_PCT.- hift @ARGV ;} \ n \ 

11 9 i f $t h i sa r g q "-min_arm") {$MIN ARM hift a RGV ;} \ n \ 

120 i f $t hi sa r g eq " -gap") { $GAP= s hift @AR.GV ·} \ n \ 
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121 i f $ thisar g eq " - t r esh " ) { $THRESH= s hif t @AHGV ; } \ n \ 

1:!2 i r $ th i sa r g eq " - m" ) { $ h i f t @AI GV ; } \ n \ 

12.1 i f $ th i sar g eq " - rrm" ) { $MM=S hi ft @AHGV ; } \ n \ 

12 1 i f $ thi sa r g eq 11 
- d j s i Il ) DIST= s hift @ARGV ; } \ n \ 

125 \ n \ n \ 

1 ~6 ru n ein ve r ted. pl 

127 

12$ # A dd o ption s in run pa l sr an . pl 

12 9 RUN cd - / miRchec k \ 

13 U && se d . " -1 bak " , 10 d , run _ pat sc an . pl \ 
13 1 && se d - i s / ARGV\1 5 \ J/ ARGV \ [2 \ J/ ' ru n p a ts can . p 1 \ 
132 && se d . " -1 . bak" 10 cl , run_p atscan. pl \ 
1.1 :1 && se d - i 10 i \ 
13 1 $mi sm at.c h es 0 · , \ n \ 

1 ~~ !) Sd e l e t.i o n s 0: \ n \ 

13 c $ in se rti o n s O· , \ n \ 

1:1; \ n \ 

1 38 w h i 1 e ( @ARGY) { \ n \ 

1 : 1 ~ $ t h i a r g = s h i ft @ARGV ; \ n \ 

110 " - mi sm at c h es " { 'mi m a t. c h es = shif t @ARGV ; } \ n \ 

1-11 

i f 

if 

i f 

$ thi sa r g eq 

' t h i sa r g eq 

t h i sa r g eq 

d e Jet i o n s " { cl e l et. i o n s = s hift @ARGV ·} \ n \ 

1·12 in se rti o n s" { i n se r t. i o n s = s hif t. a RGV ; } \ n\ 

14 4 i f n o t. ( o u t. fil e)) {prin t. u sage : s impl e p a t. scan . pl qu er y . f a d a t a b as 

mi sm atc h es 0 cle l et i o n s 0 in se r t i o n s 0 \\ n" ;ex i t. ;} \ n \ 

11.; \ n \ 
146 run _ patscan . p l 

1.Jï 

1 ·1 ~ # A clcl o pt i o n s in r e tr i eve_ge nomi c_ reg ion s . p l 

11 9 RUN ccl - / miRch ec k \ 

150 && se d - i " . b ak " 4, 12 1 ' r etr i eve_ge n o mi c_ r eg i o n s . p l \ 

! 5 1 && se d - i 4 i \ 

15 2 # u sage : r e t ri eve _ ge n o m i c _ r eg i o n s p 1 sam pi e miR A mat ches sampl e_ ge nome 

sample_ m iRNA _ mat ches_genomic - w in w ind ow s i ze \ n \ 

I S:l \ n \ 

15·1 $ hitfil e = $ARGVI Oj ; # 1 i s t of se qu en ces and ge nom i c o rin a t e \ Il \ 
155 $gen ome = $ARGY 111; # Fast. a fi 1 e o f ge no m ic sequ en ce \ n \ 

! 56 out. f i 1 e = $ARGV [ 2 ]; # name of out.putfi l e \ n \ 

1.~ 7 $WJ 1 0 : # number o f fl a n kin g nu c l eo t. i d s t. o ad cl to eac h s i cl e o f 

\ n \ 

J 5 R \ n \ 

J,'jg wh il e ( @ARGV) { \ n \ 

.fa o ut f il e 

. f a 

pu lat i v~ lili RNA 
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161 

162 } \ 
163 \ n \ 
16•1 i f ( 

t hi sa r g = s hif t @ARGV ; \ n \ 

i f ( $ t hi s a r g eq 

n \ n \ 

" - w in 11 
) 
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{ $WIN= s hi f t @ARGV ; } \ n \ 

not ( $ ou t fil e)) { prin t usage : r tr i eve_ge n o m i c_ r eg i o n s . pl sampl miRN m a l ch es 

sampl e_ge nom e . f a sample_ miRN A _ mat ches _ genom ic - w in w in d ow si ze \ n " ; ex i t ; } \ n \ 

16o r et ri eve _ge nom i c _ r eg i o ns. p l 

166 

167 # C r eate r ep 

16 RUN mkdir - / data 

1 ~~ 

170 RUN cd - \ 
l 71 && hmod -R 777 . / m i R c hec k 

172 

17:J WORI<DIR / ro ot / d ata 





APPENDICE B 

EXEMPLE DE FLUX SHD DANS ARMADILLO 

B.l Le flux de travail de Snakemake 

B.l.l Code pour le tutoriel débutant 

1 SAMPLES = [ " A" , " B" J 

3 r ul e a li : 

~ i n p u t: 

5 " r e p o rt . h tm l " 

6 

# l 
r u 1 e bwa _ map : 

9 inpu t : 

10 "d a t a / ge nom e . fa " , 

11 "d a ta j s amp les / { s amp le } . fa st q" 

12 o u tp u t: 

13 "m a p ped _ reads / { sampl e } . barn" 

14 s h e Il : 

15 "bwa rnem { input } 1 sa m t o o ls v iew - Sb - > { ou t pu t} " 

16 

17 #2 
18 r u l e sa mtoo ls s o r t : 

19 inp u t : 

20 "m a1 ped _ reads / { sampl e } . barn " 

21 o u tp u t : 

n " so rt ed _ r ea d s / { sa mp le } . bam" 

23 s h e Il : 

24 " sa mt oo ls so rt - T o rt ed r ead s / { w il d ca rd s . sampl e } " 

25 " - 0 bam { input} > { o u tput}" 



96 

26 

~ ï # 3 

21< rul e sa mt o o ls ind e x : 

29 input : 

30 " . orted _ r eads / {sam p ie} . brun" 

3 1 o utpu t: 

:l2 " so rL e d _ r eads / { sa mp le} . bam. bai " 

33 s h e Il : 

" samtoo ls i n d ex { inp u t}" 

35 

36 #4 

37 ru l e bcftoo l s ca li: 

38 in p ut: 

39 f a = " d ata / ge nom e . fa " , 

·10 

~ 1 

bam= ex pa nd ( " orted _ read s j { sam p ie } . bam" , sa m p ie AMPLES) , 

b a i= ex pa nd ( " so rt e d _ r ead s j { amp le} . bam. b a i " , sa m p ie AMPLES) 

•12 

~ 3 

~4 

o utpu t : 

" ca li s / a il . vc f" 

s h e ll: 

45 " sa mtoo ls mp il e up g - { input . fa 

IG " b cft o o 1 s ca Il mv - > { output } " 

17 

-18 #5 
~ ~ ru 1 e r e p o r t : 

so in p li t : 

51 " a Il s / a Il . v cf " 

.'\~ 0 li t pu t : 

~3 "report . II tm!" 

5·1 run : 

55 fr o m s n a kem a ke. u t il s imp o rt r e p o r t 

,)7 

5S 

611 

h l 

62 

b3 

67 

w it h o pe n ( input ( ü] ) as vcf : 

n ca ll s = sum ( l for in v cf i f 

r e p o r t ( '' '' '' 

An exampl e va ri a n t ca llin g workflow 

R ads wer ma pped to th e Y east 

r e fe r e n ce ge no me and variants were 

SA H oo ls / B Ftools . 

This r es u 1 ted in n ca li. var ian Ls 

""Il o utpu t [ü] , Tl= inpu t (0 ] ) 

{ inpu t. brun} 

not 1 . s t a rt sw i t h ( " # " )) 

ca ll ed j o i nLi y w i L h 

e Tab le Tl ) . 



B.l.2 Code pour le tutoriel avancé 

1 co nfi g fil e : " co n fig. yam l " 

2 

3 ru le a il: 

input: 

5 "report . h tm l" 

6 

7 #1 
s r u 1 e bwa _ map : 

9 inpu t : 

10 "data / genome . fa " 

11 lambda wild ca r ds: co nfi g [ "samples" ][ w ild ca rds. sampl e j 

12 output: 

J3 temp( " mapped_reads / {sam pie}. barn" ) 

14 pa rams : 

15 r g= "@RG\tlD : { samp l } \ tSM : { sampl e}" 

16 log : 

11 "logs j bwa_mem j {sample } . log" 

18 th r e a d s : 8 

19 s h e Il : 

20 " ( bwa mem - R '{ params . rg}' threads} { in put} 

21 " sam t o o 1 s vie w b - > { o u tp ut } ) 2> { 1 o g } " 

22 

23 #2 
24 ru le samtoo ls sort : 

25 input : 

26 "m apped_ reads / {samp le }. bam" 

27 output : 

pr otecte d ( " sorted _ reads / {sam pie}. barn" ) 

29 s h e Il : 

30 " samt oo ls sort - T so r t d r eads / { wildcards. sampl e} " 

3 1 " - 0 bam { inpu t} > { output}" 

32 

33 #3 
34 rul e sa mtoo ls ind ex: 

35 input : 

36 " sorted_reads / {sample}.bam" 

37 o utpu t : 

38 "sorted _ reads / {sam pie } . barn . bai " 

39 s h e Il : 

40 " sa m too ls i nd x input}" 
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-Il 

12 # 4 

·13 ru l e bcftoo ls ca li: 

1~ input: 

l !i fa =" dat a / ge nome .fa" , 

'" bam=ex pand( " soded_read / { sample } . barn" , 

-17 samp le= co nfi g 1" samp les " ] ) , 

'" bai= ex pa nd ( " orted _re a ci s / { samp le}. bam. bai " , 

-l 'l sampl e= co nfig [ " sam pl s" ] ) 

su output : 

"' "cal l s / al i . vcf" 

52 s h e Il : 

"samtools mpileup g -

" b c ft o o 1 s ca Il mv - > 

·''' #5 
·' ' ru l e r e p o rt: 

f>8 inpu t : 

5~ " c a Il s / a 1 1 • v c f " 

1,0 o utput: 

61 "report . html " 

1.2 run : 

input . fa 

o u tp u t}" 

6~ from s nake m a ke. util s impor t r e p o r t 

ul w it h o pe n ( in put [O ] ) as vcf: 

n ca ll s = sum (l for in v c f i r 
(jh 

h7 report( " 11
" 

An exampl e variant ca llin g workflow 

70 

71 Reads were mapped to the Y east 

72 reference genome a nd va ri a n ts w re 

73 SAMtools / B Ptools . 

71 

7.> This r esu lt lo'd in n _ca ll s} va ri ants 

o utput j O] , Tl= inpu t [OJ ) 

input . barn} 

not 1 . ta r tsw i th ( " # ") ) 

ca l l ed j o int ly with 

see Table Tl ) . 



B.1.3 Code SnakemakeFile équivalent au flux sous Armadillo 

1 SAMPLES 

3 rul e a li : 

input: 

I "A") Il B" ] 

5 "report . h tm l" 

6 

# l 
8 r u 1 e bwa _ map : 

9 input: 

10 "data / genome . fa", " data f samples / {samp le } . fastq" 

11 o u tput: 

12 "mapped r ads / {sample}.sam" 

13 s he ll: 

14 "bwa mem { in put } > { output } " 

15 

16 #2 

17 rul e samtoo ls v iew : 

18 input: 

19 "mapped read / {samp le}.sam" 

20 0 u tp ut : 

21 "mapped _ reads / {sample }. barn" 

22 s h e Il : 

23 "samtools view -Sb {input} > {output}" 

24 

25 #3 
26 ru le samtoo ls so rt: 

27 i nput: 

28 "mapped _ reads / {sample }. bam" 

29 output: 

30 "sort d_reads / { sample } . bam" 

3 1 s h e ll : 

32 

33 

34 

3 5 #4 

"samtools so r t - T so rt ed reads / { w ild ca rd s. samp le} " 

" - 0 barn { i n p u t } > { o u t pu t } " 

36 rul e samtoo ls ind ex: 

~7 input : 

38 "sorted re ad / { samp le } . bam" 

;jg output : 

40 "sorted _ reads / { samp le }. bam. bai" 
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-Il s h e Il : 

-12 "samtoo ls ind ex inpu t}" 

-13 

-Il #5 

.1; ru l e samtoo ls mp il eup: 

46 input : 

-lï fa = "dat a / ge nom e . fa " , bam=expand( "sorted_reads / { samp le }. bam" , 

1 ~ samp le=SA1\11PLES) , 

-19 o u tp ut: 

5U 
11 

C a 1 1 S / a 1 1 . b C f 11 

ol s h e ll: 

52 " sa mt oo ls mpi le up 

{o u tput}" 

g - input fa} inpu t . barn} - -output 

53 

5 1 

!\!; # 6 

5~ ru 1 e b cft o o 1 s ca Il : 

!17 inpu t: 

58 

[l';} 

bcf= " ca ll s / a li . bef" 

output: 

liO 

6 1 

fi2 

0~ 

b4 # 7 

" ca ll s / a ll . v f" 

s h e ll : 

"bcftools ca li 

65 r u 1 e r e p o r t : 

bf. input: 

6ï " ca Il s / a 11 . v f " 

u~ out pu t : 

f> 9 " r e port . h tm 1 " 

;o run: 

mv { inpu t . bef } -output o u t put}" 

ï l from snakemake. u ti l s import r e port with open( inpu t [ O]) 

ï2 as vcf: 

n ca li s su m (l for in vcf i f not 1 . sta r t s w i t h ( " #" ) ) 

ï 1 

r epo r t ( " "" An examp le variant ca llin g wo rk fl ow 

76 

7ï 

Read were mapped to t h e Y east reference ge no me a nd variants 

were ca li cl j o intl y w ith SAM too ls / B CFtoo ls . 

80 

~ 1 Th is resu l ted in { n _ca ll s} var iants see Tab l Tl ) . 

82 outputjO J , Tl= input JO]) 
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Bo2 Les logs de flux de t ravaux 

B02 01 Log d'un flux de travail local avec Armadillo et Docker 

1 ******************************************************************************* 
2 A rm a dil lo v2o 0 New Exec u t io n sta r te d -Runnin g 

3 o/ a rm ad ill o2 -m aste r / pr o j ects / New_U n t i t le d _WF odb wo rkfl owo -Sta r te d at 2017 - 08 - 28 

01:1 8 :44 

4 ******************************************************************************* 

5 

6 Runn in g Load F il es 

In i t i a li zat i o n 

s Runnin g [ Load F il es Genome Re fe r e n ce ] 

9 C hec kin g prog ra m r e quir eme n ts 

10 C reat in g in p u ts . .. 

11 C reat in g co mm a nd li ne . .. 

12 < - Prog ra m Ou t pu t -> 

13 < - End Prog ra m O ut pu t -> 

1-1 Prog ra m Ex i t Va lu e: 0 

15 P a r s in g o u t pu ts 0 0 0 
16 

17 ****************************** 
J ' 

19 Runnin g Load F i l es 

20 I n i t i a 1 i z a t i o n 

21 Runnin g [ Load F il es C Samp le Fastq ] 

22 C hec kin g prog ra m r e quir e m e n ts 

23 C r e at in g in pu t s . . . 

24 C reat in g co mm a nd li ne 0 0 0 
25 < - Prog ra m Ou t pu t -> 

26 < - End Prog ram Ou t pu t -> 

~7 Prog ra m Ex i t Va lu e : 0 

28 P a r s i ng o u t pu ts . . . 

30 ****************************** 
31 

32 Runnin g Load F i l es 

33 I n i t i a 1 i z at i o n 

34 Runnin g [ Load F i les B Sam ple Fastq ] 

35 C hec kin g prog r a m r e qui re m e n ts 

3G C reat in g inpu ts. 0 . 

37 C reat in g com ma nd li ne 0 0 . 

- - ---- - ~---__j 
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38 < -Program Ou t put -> 

39 < - End Progra m Output -> 

40 Progra m Ex it V a lu e : 0 

41 P a r s in g outpu ts .. . 

·12 

~3 ****************************** 
-1·1 

15 Runnin g Load Fil es .. . 

-I f. I n i t i a 1 i z a t i o n . . . 

11 Runn in g [ Lo ad Fi 1 es A Sampl e F asi q J 

.Js C hec kin g prog r a m r eq uir e m e nt s 

4~ C reat in g inpu ts ... 

:;o C reat in g co mm a ndlin e 

51 < - Progra m Ou t pu t -> 

.>2 < - End Prog ra m Ou t put -> 

53 Progra m Ex it Valu e : 0 

5·1 P a r s i n g o utput s . .. 

55 

56 ****************************** 
5ï 

:;k Runnin g bwa mem . . . 

59 I n i t i a 1 i z a t i o n 

60 Runnin g [bwa mem ] 

ol C hec kin g prog ra m r equir e m e n ts .. . 

6" Doc ke rlni tCo mm a nd L in e : $ / us r / bin / doc ke r run -v .f in puts: / d ata / inp uts / 1/ -v 

. / a rm ad i ll o 2- m as te r / r es u 1 t s /BWA/ mem/ 201 7 - 7 - 28 _ bwa_mem: / data / o u t pu ts / -v . / 

inpu ts / sampl es : / d ata / inpu ts / 3/ -- na me bwa mem a rm adill o WF 0 - di j ego / bwa 

ü3 C reat in g inpu ts ... 

6·1 C reat in g co mmand li ne ... 

65 Doc kerRunning CommandLin e : $ bwa mem / d ata / input s / 1/ geno me . fa / d a t a / input s / 3/ A 

. fas tq > / d a t a / o utpu ts / Ou t pu t Of_A . fast q .sam 

"" D oc ke r Exec ution : $ / usr / bin / do c ke r e x ec - i bwa_mem a rm adilloW F 0 s h - c ' . / 

do c ke rB as h . s h ' 

r. 7 Running prog ra m . .. 

68 < -Prog ra m Outpu t -> 

"q [M:: bwa_ id x_ load _ from _ di s k J r ead 0 ALT c on t igs 

70 [M :: pro ce s s ] r ead 25000 se qu e n ces ( 25 25 000 bp ) . . . 

71 [M : : mem _ p roce s s _ se q s ] P r ocesse d 25 000 r e a d s in 0. 94 8 PU s ec , 0. 95 2 r e a 1 sec 

[ ma in] V e rsion : 0 . 7.12-rl03 9 [main] CMD: bwa mem / d a t a / inputs / 1 / ge nom e .fa / 

d a t a / input s / 3/ A . fast q [ma in] R ea l ti me : 1.001 sec; CPU : 0 .9 64 sec < - E nd 

Prog ram Output -> 

72 Prog ra m Ex i t V a lue : 0 
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73 Pars in g outp u ts ... 

74 

75 ****************************** 

76 

77 R un ning sa mt oo ls v iew ... 

Ini tia li zat i o n ... 

79 R unnin g [ sa mt oo ls view ] 

so C h ec kin g progr a m r e quir e m e nt s ... 

Doc ke rini tCom m a nd L in e: $ f u s r / bin / docker run -v . ; a rm ad ill o2 - rn aste r / r e s u 1 ts / 

BWA/ mem/ 2017 -7- 28_ bwa_mem: / data / inputs / 0 / -v . / a rm ad i ll o 2- rn aste r / r es u 1 t s / 

SAMIDOIS/ v iew / 2017 -7-28_samtools_view : / data / o u t pu ts / - -name sam too ls v iew 

armad ill oW F _2 -di j ego j sa m too ls 

82 Creat in g in puts . . . 

3 Creat ing co mm a ndlin e ... 

84 Doc kerRunnin gCom mandL ine: $ samtoo ls v iew - b -S / data / inputs / 0 / 0utputOf_A. 

fastq . sam >/data / o ut puts / OutputOf_A. fastq .sam.bam 

85 DockerExecution: $ / u s r / bin / docker exec - i samtoo ls v iew a rm ad ill oWF 2 s h -c 

'. / dockerBash. sh ' 

·5 Running program ... 

87 < -Program Outp u t -> 

88 < -End Program O utp u t -> 

9 Program Ex i t Va lu e: 0 

90 Pars ing outputs ... 

91 

92 ****************************** 

93 

94 Running samtoo ls so r t ... 

95 T n i t i a 1 i z at i o n .. . 

qG Runn in g [ sa m too ls so r t ] 

97 C h ec kin g prog ram r eq uir e m ents ... 

9 Doc ke rlni tCom m a ndLin e: $ j usr / b in / docker r u n -v . / a rm ad ill o2-maste r j resu l ts / 

SAMTDOIS/ sort / 201 7-7-28_samtoo ls_so r t : / data / o u tp u ts / -v . ; armadill o2-master / 

re su 1 ts / SAMIDOIS/ v iew / 2017 - 7 -28_samtoo ls_ v ie w : / data / inpu ts / 1/ - -name samtoo ls 

sort armad ill oWF 0 -d i jego / samtoo ls 

99 Creati n g inp u ts . .. 

100 Creati ng commandlin e ... 

101 Docke rRunn iogCommand L in e: $ samtoo ls sort -0 barn / data / inputs / 1/ 0utputOf_A. 

fastq .sam .bam -o / data / outp u ts / OutputOf_A. fastq .sam.bam 

102 DockerExecution: $ / u s r / bin / d oc ker exec - i samtoo ls sort armadi ll oWF 0 sh -c 

'. / dockerBash. s h ' 

!03 Runn in g program. 

104 < - Prog ram Ou tput- > 
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105 < -End Program Output -> 

1U6 Program Ex i t Valu e: 0 

101 Pars in g o u tp u ts ... 

IU8 

109 ****************************** 
l lO 

111 Running bwa mem ... 

11~ lni t i a li zat ion 

ll3 Running [bwa mem] 

l H C hec kin g p rog ra m r e quir e ment s ... 

llo Doc ke r l nitCommandLin e : $ / u sr / bin / do c ke r run - v . j inpu ts: / d ata / inpu ts / 1/ -v 

. / a rm a d i ll o 2 - m as ter / r es u 1 ts /PMIA/ mem/ 201 7-7 -28_ bwa_ mem : / d ata / o ut p ut s / - v . / 

in p u ts j sa mpl es : j dat a j inpu ts / 3 / - -name bwa mem a rm adill o W F 0 -di j ego j bwa 

116 C r eat i ng inpu ts ... 

117 C r eat in g commandlin e ... 

11s Doc kerRunningCo mmandLin e : $ bwa mem / d ata / in p ut s / 1/ ge nome . fa / d ata / inpu ts 

/ 3 / C. fast q > / d ata j o u tp u ts j Ou t pu tOf_C . fa st q . sam 

119 D ockerExec u t io n: $ j u s r / bin / do c ke r exec - i bwa mem a rm adi ll oWF 0 s h - c ' . / 

do c ke rB as h. s h ' 

uo Runnin g pro g ram ... 

1~1 < - P rog ram Outpu t -> 

122 [M:: bwa_ id x_ load_from_d is k] r ead 0 ALT co nti gs 

1~:! [M:: pro cess ] r ead 250 00 sequences (252500 0 bp) 

12~ [M: : mem_process_seqs ] Pro cessed 25 000 r eads in 0 .960 CPU se c , 0.963 r ea l sec 

[ma in] Version: 0.7.12-r1039 [ main] CMD : bwa mem / data / inpu ts / 1/ genome . fa / 

data / inputs / 3 / C.fastq [main] R e a l t im e : 1.011 sec; CP: 0.976 sec < -End 

Program Outpu t -> 

125 Progra m Ex i t Va lue : 0 

126 Pa r s in g o u tputs ... 

12ï 

12~ ****************************** 
129 

130 Runnin g samtoo ls v iew ... 

131 Ini t i a li zat i on . .. 

1:!2 Runnin g [ sam too ls v iew ] 

133 C h ec kin g prog ra m r e quir ements ... 

13~ Doc ke rlni tCommandL in e : $ j u s r / b in / do c ke r run -v . j a rm a dillo2 - m aste r j r es ults / 

SAMTOOI.S/ v iew / 2017 -7- 28_ sa m too ls_ v iew : / dat a / o u tp u ts / -v . / a rm ad i ll o 2- m as te r / 

r es ult s/BWA/ mem/ 20 17-7- 28_bwa_mem : j d ata j input s / O/ --name sam too ls v iew 

a rm ad ill oWF _2 -di j ego j sa mt oo ls 

1:35 C re at in g in put s . .. 

13o C r eat in g co mm a ndlin e . . . 
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137 DockerRunning Co rnrnandLin e: $ sarntoo ls v iew -b -S / d ata / input s / 0 / 0utputOf_C . 

fa st q . sam >/data / outputs / OutputOf_C. fas t q .sam.bam 

138 Dock e rExecution : $ f us r / bin / dock e r exec - i sarntoo ls v iew a rrn ad ill oWF 2 s h - c 

'. / do c kerBash. sh ' 

139 Running prograrn . . . 

140 < -Prograrn Output-> 

141 < -End Program Output -> 

JH Prograrn Ex i t Value: 0 

143 Parsing o u tp ut s ... 

144 

1·15 ****************************** 
14 6 

147 R unnin g sa rntoo ls so r t ... 

148 In i t i a 1 i z at i on ... 

149 Running [ sa rnt oo ls so r t J 

150 C hec kin g prograrn r equ ir erne nt s . . . 

151 DockerinitCornmandLine: $ / u sr / bin / docker run -v . j armadi ll o2- rn aster / r e su 1 ts / 

SAMI'OOLS / vie w / 2 0 1 7 - 7 - 28 _ sa rn t o o 1 s _v ie w : / data / i n p u t s / 1 / - v . / ar rn ad i Il o 2 - rn aster / 

results / SAivriDOLSf so r t / 2017-7-28_sarntools_sort : / d ata / o u tp u ts / --narne sam too ls 

sort a rrn adi lloWF 0 -di j ego j sarntoo ls 

1 5~ C r eat in g input s ... 

153 Creat in g cornrnand lin e ... 

154 DockerRunningCornrnandLine: $ samtoo ls so r t -0 barn / data / input s / 1/ 0utputOf_C. 

fa stq . sam.bam -o / d ata f outputs / OutputOf_C. fastq .sarn.barn 

155 DockerExecut io n: $ j u s r / b in / do c ke r exec - i sarntoo ls sort a rrn adilloWF 0 s h -c 

' .f dockerBash. sh ' 

156 Running prograrn ... 

157 < -Prog ram Output- > 

158 < - End Program Output -> 

159 Prograrn Ex i t Va lu e : 0 

160 Parsing o utputs ... 

JoJ 

162 ****************************** 

lô3 

164 Running bwa mem ... 

165 I n i t i a 1 i z a t i o n 

166 Running [bwa rnem ] 

167 C h ec kin g prograrn r e qu i rern ents 

168 DockerinitCornrnandLin e : $ j usr / b in / docker run -v . / input s : / data / inpu ts / 1/ -v 

. j inpu ts / sarnp les: / data / inpu ts / 3/ -v . j arrnadillo2-rnaster f r es ul ts/ffi!VA/ rnem/ 2017-

7-28_bwa_rnem: / data / o u tp u ts / --narne bwa mern a rrn adi ll oWF 0 -di jego f bwa 

169 Creat ing inpu ts ... 
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170 C reat in g co mm a ndlin e ... 

111 Doc ke rRunnin gCo mmandLine : $ bwa mem / d a t a / input s / 1/ ge nom e . fa / data / inp u ts 

/ 3 / B . fast q > / d a ta / o u t put s / Ou t putO f_B. fa st q .sam 

172 Do c ke r Exec u t ion: $ / u sr / bin / do c k e r exec - i bwa mem a rm ad ill oWF 0 s h - c ' . / 

do c ke rB as h . s h ' 

173 Runnin g prog ra m . .. 

lï-1 < - Program Ou t pu t -> 

175 fM: : bwa_idx_ load_fr o m_ di s k J r ead 0 ALT co n t igs 

lïfi [M: : pro cess J r ead 25000 seq u e n ces (2525 000 bp ) 

177 [M: : mem_ pr ocess_se qs J Pro cessed 25000 read s in 0. 956 CPU sec, 0.9 59 r ea l sec 

[m a in] Vers ion: 0.7.12-r1039 [ ma in] CMD: bwa mem / d ata / in puts / 1/ genome.fa / 

d ata / inputs / 3/ B . fast q [ ma in] Rea l t ime: 1.00 8 sec; CP: 0.976 sec < - E nd 

P rog ra m Ou t put -> 

17~ Prog ra m Ex i t Va lu e : 0 

1 74 Pa r s i n g outputs . . . 

180 

1~1 ****************************** 

1~3 Running sa m too ls v iew . . . 

184 I nitia 1 i z at i o n ... 

l><o Runnin g 1 sa m too ls v iew J 

136 C hec kin g program r eq uir eme n ts ... 

11<7 Doc ke rlni tCommandLine: $ / u s r / bin / d oc ke r run -v . / a rm a d ill o2- m aste r j r es u l ts / 

BWAjmem / 2017-7-28_bwa_mem: / data / in puts / O/ -v . j a rm ad ill o2- m aste r / r es ult s / 

SAMI'OOLS/ v iew / 2017- 7-28 _ sa m too ls _ v iew: / da ta / o u tp u ts / - - nam e sa m too 1 s v iew 

armadi ll oWF _2 - di j ego j sa mt oo ls 

11:<8 C r eat in g inpu ts . .. 

IR9 Crea tin g co mm a ndlin e ... 

1qo Doc ke rRunnin gCo mm andLin e : $ sa m too ls view -b - / d ata / input s / 0/ 0utputOf_B. 

fast q . sam > / d ata / o utput s / Outpu t Of_B . fastq . sam.bam 

IHI Doc ke rE xec u t ion: $ / u s r / bin / d oc ke r exec - i sa mt oo ls v iew a r madilloWF 2 s h -c 

'. ; d oc ke rB as h . s h ' 

1<12 Runnin g prog ra m ... 

193 < -Program Outpu t- > 

1'1<1 < -End Program Outpu t -> 

195 Prog ra m Exit Va lue : 0 

1\lt• P a r s in g outputs ... 

197 

19~ ****************************** 
199 

~oo Running samtoo ls so r t .. . 

201 1 n i ti a 1 i z at i o n .. . 
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~02 Runn ing [ sa mt oo ls so rt J 

203 C hec k ing prog ram r equi r e m e n ts 

20-1 Docke rln itCo mm a ndL ine: $ / u s r / bin / d oc ke r run - v . j a rm a di ll o2- m as t e r j r es u l ts / 

SAMIDOIS/ so r t / 20 17 - 7- 28_sa m too ls_so r t : / d ata / o u t pu ts / - v . j a rm a di ll o2 -m aste r / 

r es u 1 ts jSAMIDOIS/ vi e w / 2017 - 7- 28_ sa m too ls_ v iew: / d ata / inpu ts / 1/ -- name sa m too ls 

so r t ar m adi ll o W F 0 - d i j ego j samtoo ls 

20:. C r e at in g in pu t s ... 

~06 C reat i ng co m mand li ne .. . 

207 Docke rRunn in gCo mm a ndLin e: $ sa mto o ls so r t -0 barn / d ata / i npu ts / 1 / 0u t putOf_B 

. fast q . sam.bam -o j d a t a j o u t p u ts / Ou t pu t Of_B. fast q . sam . bam 

201< D oc ke r Exec u t io n : $ j us r / b in / do c k e r exec - i sa m too ls so rt a r m ad ill o W F 0 s h - c 

' . j d oc ke rB as h . s h ' 

209 Runnin g prog ra m .. . 

210 < - Prog ra m O utp u t- > 

211 < -End Progra m Ou t put -> 

212 Program Ex i t Va lu e : 0 

213 Pa rs i ng o u tp u ts ... 

214 

115 ****************************** 
216 

217 Runn ing sa mt oo ls mpi le u p . .. 

218 Ini t i a li zat i o n .. . 

219 Runnin g [ sam t oo ls mpi le up J 

no C hec kin g prog ra m r eq uir e m e n ts 

221 No B ed F il e fo un d. 

222 D oc ke rln itCo mm a ndLin e: $ / u s r / bin / d oc ke r r u n -v . / inpu ts : / d a t a / i npu ts / 1/ - v 

. j a rm a di ll o2- maste r / r e s u l ts / SAMTOOISj so rt / 20 17 -7-28_sa m too ls_so r t : / d ata / 

i nput s / 2/ -v . / a r m a d i Il o2- mas te r / r es u 1 t s / SAMTOOIS/ mp i le u p / 2017-7 - 28_ sam too ls _ 

mpi le u p: / d ata / o u t pu ts / - v . / a rm a d i Il o 2 - m as te r / r es u 1 t s / SAMIDOIS/ so rt / 201 7 - 7 -

28_sam t oo ls_so rt : / d a t a / in pu ts / 5/ - v . / ar mad i ll o 2 - m as te r / r es u 1 t s / SAMIDOIS/ so r t 

/ 201 7 - 7-28_sa m too ls_so r t : j d ata / inpu ts / 4 / - - name sa m too ls mp il e u p a rm a di ll o W F 

0 -di Jego j sa m too ls 

123 C reat in g inpu ts ... 

22·1 C rea tin g co mm a ndlin e ... 

~~5 Docke rR un nin gCo mm a nd Lin e : $ sa m too ls mp il e u p - -i ll umin a l. 3 + -- BCF -- fasta- r e f 

/ d ata / inpu ts / 1/ geno me . fa / d ata f input s / 2/ 0 ut pu LOf_A. fastq . sam . bam / d ata / 

in p u ts / 4 / Ou t pu t Of_C. fast q . sam . barn / d ata / inpu ts / 5 / O utp utO f_B. fas t q . sam . barn 

o u t p u t j d ata / o u t pu ts / O u t pu t O f_A . fast q . sam . bam . b ef 

226 D oc ke r Exec u t io n: $ j us r / b i n / d oc k e r exec - i sa m too ls mp il e u p a r mad ill oWF 0 s h 

- c ' . / d oc ke r Bas h .s h ' 

227 R unnin g prog ram . . . 

228 < -Progra m Out put- > 
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228 [ mpi le up] 3 sa mp les i n 3 input fi l es < mp il e u p > 

no Set max p e r - fi 1 e depth to 2666 

231 < - E nd Progra m Ou t put - > 

232 Program Exit Va l ue: 0 

233 Pars i n g o utput s ... 

234 

23n ****************************** 
23G 

2:;7 Runn ing bcftool s ca li 

23~ In i ti a 1 i z at ion . . . 

239 Runnin g 1 bcftoo l s ca l i] 

240 C hec kin g pro g r a m r eq u i r e m e n ts .. . 

241 Do c ke r in itCo mmandL ine: $ / usr / bin / do c k e r ru n -v . f a rm a d ill o2-master / r es u l ts / 

BCFI'OOLS/ ca ll / 2017-7-28_bcftoo ls_ca ll : / data / o u tp u ts / - v . f armadi ll o2-master / 

r e s u 1 ts / SAMTOOLS/ mp il e up / 2017 -7-28 _ sa mt oo ls_ mp il e up : / dat a / i n p u ts / 1/ - - na me 

bcf too l s ca li a rmadi ll oWF 0 - di j ego / sa mtoo ls 

242 C reat in g inpu ts ... 

243 C reat in g co mm a nd li ne ... 

244 Doc ke rRunnin gCo mmandL ine : $ bcftools ca li -- variants-only --output-type v 

- rn u 1 t i a 1 1 e 1 i c - c a 1 1 e r / d at a / i n p u t s / 1 / 0 u t pu t 0 f _A . fas t q . sam . barn . b cf - - o u t p u t / 

dat a / o utput s / Outp ut Of_A . fastq .sam.bam. bef. vcf 

2·1o Do c ke r Exec u t io n : $ / usr / b in / do c ke r exec - i b c ftoo ls ca li a rm a d illoWF 0 s h -c 

' .f do c ke rB as h. s h ' 

246 Running prog ra m . .. 

24ï < - Program Output- > 

2c1 Not e : 1 e i t h er -- ploidy nor -- ploidy- fi l e g iven , 

H~ ass umin g a i l s it e s a r e dipl o id 

250 < -End Progra m O u t put -> 

201 P rogram Ex i t Va lue: 0 

252 Pars in g outp u ts ... 

:!53 

25~ ****************************** 

250 ******************************************************************************* 
257 Co mpu tat ion fini s h e d in 2m 16 s E nd ed at 2017-08 - 28 01:21:00 

25K ******************************************************************************* 



B.2 .2 Output du flux avec Snakemake 

1 P r ov icl e cl c or es : 1 

2 R ul es c la i m in g more thr ead s w i ll be sca le d dow n. 

3 Job co unt s : 

6 

7 

8 

9 

10 

11 

12 

13 

14 # 1 

co un t j o b s 

1 a Il 

1 b cftoo ls 

2 bwa _ map 

1 r e port 

1 sam too ls 

2 sa m t oo ls 

2 sam too ls 

10 

15 r u 1 e bwa _ map : 

ca li 

mpi le up 

sor t 

vi e w 

16 inpu t : d ata / geno me . fa , d ata / samp les j B . f ast q o u t pu t : 

11 ma pped _ re acl s / B .sam j o bid: 9 w il d ca rcl s : samp le=B 

18 

19 [M ::bwa_ idx_ load _ fr o m _ di s k] r ead 0 ALT co nt igs [M : : p r ocess ] r ead 

20 25000 se qu e n ces ( 25 2 5000 bp ) ... [M : : me m _ process_seqs ] Pr ocesse d 

21 25 000 reacl s in 0 .9 28 CPU sec , 0. 94 9 r ea l sec Jma in ] V e rs io n : 

22 0.7 . 12-rl039 [ ma in] QVID: bwa mem cl ata / genome. fa cl ata j sa mp les j B . fast q 

23 [ main ] R ea l t im e : 0. 988 sec; CPU : 0. 95 6 sec F in is h e d job 9. 1 o f 

24 10 ste p s (10 %) cl o ne 

25 

26 #1 

27 ru 1 e bwa _ map : 

inpu t : d ata / geno me . fa , cl ata / samp les / A . f ast q ou t pu t : 

29 ma ppecl _ r eacl s / A.sam j o bi d : 8 wi ld ca rd s : samp le=A 

30 

:n [M:: bwa_ idx_ loacl_fro m _ di s k ] r ea cl 0 ALT co n t igs [M :: pr ocess ] read 

32 25 000 se q u e n ces ( 25 2 5000 bp ) . .. [M : : me m _ process_seqs ] P rocesse cl 

33 25 000 read s i n 0 .924 CPU sec , 0. 945 r ea l sec [ ma in ] Ve r s io n : 

34 0 . 7.1 2 -r10 39 [ma in ] CMD : bwa mem d ata / ge nome. fa d a t a j samp les / A. fas tq 

35 [m a in] Rea l Lime 1.002 sec ; CPU : 0. 96 0 sec F ini s h e d j o b 8 . 2 o f 

36 10 ste p s (2 0%) cl o ne 

37 

3 #2 
39 ru le sam too ls v iew: 

40 inpu t : m a pp ed _ reacl s / B. sam ou t put: ma pped _ reacl s / B. barn jobid : 

109 
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-11 7 wi ld ca rd s : samp le=B 

~2 

-13 F ini s h e d j ob 7. 3 o f 10 steps (30 %) done 

-14 

~:; #2 

~6 ru le samtoo ls v iew : 

~• inpu t: mapped_reads / A . sam o utput : mapped_reads / A.bam j ob id: 

~~ 6 wi ldcards: a mp le=A 

5u Fi n i s hed j ob 6 . 4 of 10 ste p s ( 4 0%) don e 

52 # 3 

-'~ ru l e samtoo ls sort : 

5 ·1 inpu t: mapped_reads / B.bam outp u t: so r ted_ r eads / B.bam job id: 

.'\!i 5 w ild cards: samp le=B 

57 Finished j ob 5. 5 of 10 steps (5 0% ) done 

58 

5~ #3 

,,o ru 1 e sa rn t o o 1 s sort : 

Cil inpu t: mapped _ reads / A.bam outp u t : so r ted_reads j A. bam j o b id: 

•·2 4 w il dcards : sa mpl e=A 

63 

64 F ini s h e d j o b 4. 6 of 10 steps (60 %) done 

(\5 

(ih #4 

r,; ru l e sa m too ls mpi leup: 

68 in put: data f ge nome.fa , so rt ed_ r eads / A.bam, so r te d _ r ead s / B.bam 

ilH o u tp u t : ca 11 s / a Il . b cf j ob id : 3 

70 

Tl l mpi le up] 2 samp les i n 2 in put f il es < mpi le up > Set max per- f il e 

n depth to 4000 F i nished job 3. 7 o f 10 steps (7 0%) d o n e 

7-1 # ·5 
;:; ru le bcftoo ls ca li: 

ï6 inpu t : ca 11 s / a Il . b cf o u tput : ca Il s / a Il . v cf j ob id : 2 

7ï 

•~ ote : 1 e i t h e r - -pl o idy n o r --p lo id y- f i l e g ive n , ass u m in g a li s i tes 

ï<> are dip loid F ini s h ed j ob 2. 8 of 10 steps (80 % ) done 

80 

><1 r u l e r epo r t: 

~>2 in put: ca ll s / a li. v cf output: report. htm l jobid: 1 
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83 

84 F i ni s h e d j ob 1. 9 o f 10 ste p s ( 9 0 %) don e 

86 1 o c a 1 r u 1 e a 1 1 : 

87 inpu t: r e port. h tm l j ob id : 0 

88 

89 F i n i s h e d j ob 0 . 10 of 1 0 ste p s ( 10 0 %) don e 
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B.3 Output du flux sur le cluster 

******************************************************************************* 
A r m adi l l o v2.0 New E xec ut i o n sta r ted -Ru nn ing 

. j a r m ad ill o2- mas t er j pr o j ects / New_U n t i t l ed . db wo rkflow. 

11:13:08 

-Started a i 2017-09-04 

~ ******************************************************************************* 

6 R unnin g L oad Fi l es 

l n i tia l i zat ion 

s Runnin g [Load Fi l es Genome Refe r en ce ] 

9 C h ec k i ng progr am r equir em ent s . . . 

10 C r ea tin g i nputs ... 

11 C r ea ting co mmand l in e . . . 

12 Not enou g h in format i o n t o r un on C l ust e r 

1:J R u nn i ng w i l l don e on the l oca l m ac hi n e . . . 

14 < - Progr am Output - > 

15 < - E nd Progr am Output - > 

16 Program Ex i t Va l ue: 0 

17 P ars in g outputs . .. 

1 R 

19 ****************************** 
20 

21 Running Load Files 

22 T n i t i a 1 i z at i o n 

23 Runnin g 1 Load F i l es B Sam p i e Fastq ] 

24 C h ec k i n g program r equ i r ement s 

25 C r eat in g inputs . .. 

21: C r eat in g co mm and li ne ... 

~7 Not enough i nform at i on to r u n on C l u ste r 

28 Runnin g w i l l d one on the l ocal machine . . . 

2~ < -Program Output-> 

30 < -End Program Output - > 

31 P rog ram Ex i t Va l ue : 0 

12 Parsing output 

33 

3~ ****************************** 
35 

36 Runn i ng L oad F il es 

37 I nitia li zat i o n 

38 R unn i ng [ L oad F il es A Samp le Fast q ] 

39 C h ec king program r eq uir em ent s ... 
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40 C r eat in g inpu ts . . . 

41 C r eat ing co mm a ndlin e . . . 

42 ot e no ug h in fo rm at io n to run on C lu ste r 

43 Runnin g w ill d o ne on t h e loca l m ac hin e . . . 

-14 < - Prog ra m Ou t pu t -> 

·15 < -End Program Ou t pu t -> 

-16 P rog ra m Ex i t Va lu e: 0 

47 P a rs in g o utpu ts . . . 

·18 

49 ****************************** 

50 

51 Runnin g bwa mem ... 

52 I n i t i a 1 i z a t i o n 

53 Runnin g [bwa mem] 

5·1 C hec kin g prog r a m r equir e m e n ts .. . 

55 Doc kerlnit Co mm a ndLin e: $ / us r / bin / d oc ke r run -v . / A rm a di ll o_S Ps_WF_ t est / 

inpu ts : / d ata / inpu ts / 190/ -v . / a rm a dill o2- m aste r f r es ul ts / bwa/ mem/ bwa_mem : / d ata 

/ o u t pu ts / -v . / A rm ad ill o_ SNPs_WF_ test / in pu ts / sampl es : / d ata / in pu ts / 19 2/ - - na me 

bwa mem a rm a dill oWF 2 - d i j ego / bwa 

56 C r e at in g in put s . . . 

57 C rea tin g co mm a ndlin e .. . 

5t~ Docke rRu nnin gCo mm a nd Lin e: $ bwa mem / d ata / in p u ts / 190/ genome. fa / d ata / input s 

/ 192 / B . fast q > / d a t a / o u tp u ts / Ou t pu t Of_ B . fast q .sam 

59 D oc ke r Exec u t io n: $ / u s r / bin / doc k e r exec - i bwa mem a rm adill o W F 2 s h -c ' . / 

d oc ke rB as h . s h ' 

()0 

61 Test to access a nd get modu les o n c l u ste r a lr ead y do ne ! Co n g r at ul a ti o n. 

62 Can acce s s to t he c lu ste r 

63 S t a r t Tes t if modul e i s he r e 

64 S t a r t t o c r e a t e d i r ecto r i es . 

G5 < - Dir ec t o ri es c r ea t ed on th e c lu ste r -> 

hr; <TIME> T im e to c r eate d i r ecto ri es o n c lu ste r i s > 2 s 

67 Sta r t t o se nd fil e(s) 

< -Fil es se nd ed -> 

69 <TIME> T im e to c r eate d ir ecto ri es on c l u ste r i s > 407 s 

10 Sta r t c r eate PBS fil e , se nd a nd exec u te 

71 

72 

73 

74 

75 

76 

<TIME> T ime to create p bs fil e a nd la un c h i t o n c lu ste r i s > 3 s 

< -P rogram C lu ste r Stat us- > 

Runnin g prog ra m on c lu ste r ... 

>> PBS Fil e o n c lu ste r co nt a in s 

# !/ bin / bas h 

# PBS - 1 wa ll t im e = 00:0 5 :00 
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77 

~0 

~] 

83 

~. ] 

8o 

# PBS - 1 nodes = 1:ppn= 1 

# PBS - q qwork@mp2 

# PBS - o - / bwa_ 0. 7.12 / bwa_mem/ stdO u tF il e 

# P BS - e - / bwa_0.7.12 / bwa_memj st d ErrF il e 

modul e load b ioin fo r matics j bwa / 0 . 7. 12 

bwa mem - / bwa_0.7.12 / bwa_memj genom e . fa - / bwa_0 .7.12 / bwa_memj B. fastq > 

- ; bwa_0 . 7 .12 / bwa_mem/ outputs / Output0 f_B. fastq . sam 

a= " Ex i tStat us > "$? " < " 

ec ho $a 

>> Command 1 in e ru n nin g o n c 1 us te r i s 

bwa mem - / bwa _ 0 .7.12 / bwa_memj ge nome. fa - / bwa_0 . 7 .12 / bwa_mem/ B. fastq 

> - / bwa _ 0.7.1 2 / bwa_mem j o u tp ut s / Output0f_B. fa stq .sam 

R7 >> The CL uste r tas k number i s 138017.mp2.m 

~ Wait un ti l j ob i s d o ne or Lim e i s up ( afte r 68 minut es) In seconds, the time 

betw ee n two t ests i s 6 0 , 6 0 ,6 0 , 60 ,6 0 ,6 0 , 120 ,24 0 ,48 0 ,96 0 ,192 0 So i t mea ns a 

9U 

91 

test eac h m inute du rin g the fi r st s ix m inutes , t he n a test i n 2, · 4 , 8, 16, 32 

minu tes 

<TIME> Time to wait unt il ta s ks don e o n t h e c l ust er i s > 125 s 

< -Res ult s down loaded from c lu ster-> 

<TIME> T ime to donw load f il es from t h e c lu ster i s > 11 s 

~3 < -Program Output-> 

:•·1 < -End Prog ram O ut put -> 

9> Program Ex i t Va lu e: 0 

>16 Pars in g outputs ... 

~h ****************************** 

JOU R unnin g sam too ls v iew ... 

10 1 Ini tia li zat i on ... 

101 Running [ samtoo ls view ] 

103 C hec kin g prog ram r eq uir e m e n ts ... 

104 Dock e rlni tCo mm a nd L in e : $ / usr / bin / d oc ke r run -v . j a rm ad ill o2-maste r / r es ul ts / 

sa m too ls / v iew / sam too ls_ v iew : / data / o utpu ts / -v . / arm a d i Il o 2- mas ter / r es u 1 t s / bwa 

/ mem/ bwa_ mem: / dat a / i nput s / 196 / -- name sa mtools v iew a rm ad ill oWF 0 - di j ego / 

samtoo ls 

1 us C r e at in g in pu t s ... 

! OH C reat ing co mmand li ne ... 

I U7 DockerRunningCommandL ine : $ samtoo ls v iew -b -S / data / inpu ts / 196 / 0utputOf_ 

B . fa stq . sam >/dat a j outputs / OutputOf_B. fastq .sam . bam 

10~ Docke rExecution: $ j usr j b in j docker exec - i samtools view a rm ad illoWF 0 s h -c 

' . / dockerBash. s h ' 
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109 

110 Test to access and get m odul es on c l u ste r a l r ea d y done 1 Co ng r at ul at io n. 

111 Can ac cess t o t he c 1 u s ter 

1 1~ Sta r t Test if modul e i s h e r e 

113 Sta r t to create directories. 

114 < - Director ies c r eated o n the c lu ste r -> 

115 <'TIME> T ime to c r eate directories on c lu ste r i s > 1 s 

116 Start t o se nd fil e(s) 

11 7 < -F il es se nd ed- > 

11 8 <TIME> T ime to c r eate dir ecto ri es on c l u ste r i s > 128 s 

J Hl Sta r t c r eate PB fi le, se nd a nd exec u te 

120 <TIME> T im e to c r eate pbs fil e a nd la un c h i t o n c l u ste r is > 4 s 

121 < -Program C lu ste r Stat us- > 

122 Runn in g program o n c lu ster ... 

123 >> PBS F il e on c l uster co n ta in s 

124 # !/ bi n / bash 

125 # PBS - 1 wa ll t im e = 00:0 5 :00 

126 # PBS - 1 nodes = 1:ppn= 1 

127 # PBS - q qwork@mp2 

12s # PBS - o - / sa m too ls _ 1. 3 .2 / sa m too ls_ v iew / std 0 u tF i le 

129 # PBS - e - ; sa m too ls _ 1.3.2 / samtoo ls_ v iew / st d E rr F il e 

130 m odul e Joad b io in fo rm at i cs / sa mt oo ls / 1 .3 .2 

131 samtoo ls v iew -b -S - ; samtoo ls_1 .3 .2 / samtoo ls_v iew / Output0f_ B. fastq. 

sam > - / sam too ls _ 1 .3. 2 / sa m too Js_ v iew / o u t pu ts / OutputOf_B. fastq . sam. barn 

132 a = "Ex itStatus > "$?" < " 

133 ec ho $a 

>> Command lin e runn ing on c lu ster i s 

135 sa m too ls v iew - b - s - / sa m too 1 s _ 1. 3. 2 / sa m too ls _ v iew / O ut putOf_B . 

fast q . sam > - / sam too ls _ 1. 3 . 2 / sam too ls_ v iew / o u t pu ts / Ou tp u tO f_B. fastq . sam. barn 

136 >> T he C Lu s t er task numbe r i s 138 01 8 .mp2 .m 

13< W ait un t i 1 j ob i s done o r t i m e i s up (a f t e r 68 m inu tes) In seco nd s, t he t i m e 

between two tests i s 6 0 ,60,6 0 , 60 ,6 0 , 6 0 , 120,240 , 48 0 ,96 0 , 1920 So i t means a 

138 

139 

140 

1•11 

test eac h minute during t h e f ir st s ix minutes, t hen a test in 2 , 4 , 8, 16,32 

min u tes 

<TIME> Time to wait un t il tas k s done on t he c lu ster is > 125 s 

< -Re s ul ts downloaded fr o m c l u s te r -> 

<TIME> Time to donw load f il es from t he c l u st e r is > 6 s 

142 < - P rog ram Outp ut- > 

14 3 < -End Program Outp ut -> 

144 Program Ex i t Va lu e : 0 

14 5 Pars in g outp u ts . . . 
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1·16 

1·17 ****************************** 

1-19 R unnin g sa mto o ls sor t 

1 1\0 I n i t i a 1 i z a t i o n ... 

151 Runnin g [ samtoo ls so rt J 

l fi2 C hec kin g progra m r eq uir e m e n ts ... 

15:1 Do c ke rlni tCo mmandLin e: $ f usr / bin / docke r run -v . / a rmadi ll o2-master / resu l ts / 

sam too ls / v iew / sa m too ls_ v iew : / d ata / inpu ts / 199 / -v . / a r m a d i ll o 2- m aste r / r es u 1 ts / 

samtoo ls / sort / samtoo ls_so rt : / d a t a / o utput s / -- name sa mtoo ls sort a rm adi ll oWF 0 

-di j ego / samtoo ls 

15 1 C reat in g input s . .. 

15!\ C reat in g co mm a ndlin e ... 

t5h DockerRunnin gCo mmandL ine: $ samtoo ls so rt -0 barn / data / input s / 199 / 0u t putOf_B . 

fastq . sam.bam -o / d a t a / outp u ts / Outpu t Of_ B. fas tq .sam.bam 

t oi Do c kerExec u t ion: $ f usr / b in f do c ke r exec - i sa mtoo ls so rt a rm ad ill oWF 0 s h -c 

' . f dockerB as h . s h ' 

15 

1 5~ Test to a ccess a nd ge t modu les on c lu ste r a lr ead y don e ! Co n g r a tu la tion. 

lf'O Can access to t h e c lu ste r 

IGI tart Test ir modu le i s h e r e 

tr ·~ Start to c r eate dir e cto ri es. 

I l'\~ < -Di r ecto ri es create d on t h e c l u ste r-> 

l b ·l <TIME> Time to c r eate dir ecto ri es o n lu ste r is > 1 s 

I l'\,, Sta r t to se nd fil e(s) 

161' < -F i 1 es se nd ed -> 

167 <TIME> T ime to r eate dir ecto ri es on c l us te r i s > 51 s 

t u~ Sta r t c reate PBS fil e, se nd a nd exec ut e 

170 

1 ïl 

1 72 

1 71 

1 75 

l ï(i 

1 77 

1 j ,. 

l ïP 

1 ' (1 

<TIME> Tim to c r eate pbs fil e a nd lau nc h i t o n c lu ste r is > 3 s 

< - Prog ram lu ste r Stat u s -> 

Running prog r a m on c lu ste r ... 

>> PBS F il e on c lu ste r co nt a ins 

# !/ bi n / bas h 

# PBS - 1 wa ll ti me = 00 :05:00 

# PBS - 1 nod es = l :ppn = l 

# PBS - q qwork@mp2 

# PBS - o - / sa rn t o o 1 s _ 1 . 3. 2 / sa rn t o o 1 s _so rt / s t d 0 ut F i 1 e 

# PBS - - / sa m too ls _1.3 .2 / sa mt oo ls _ so r t / st d E rr F i 1 e 

m od ul e load b io info rm atics / sa mt oo ls / 1.3.2 

sa m too ls so rt -0 barn - / sa m too ls _ 1. 3. 2 / sa m too ls _so r t / Ou tp u tOf_ B. fa st q . 

sam. barn - o - / sa m too ls _1 .3. 2 / sa mt oo ls_so r t / o u tpu ts / O utp u tOf_B . f as tq . sam . barn 

1 ~1 a= "Ex itStat u s > "$? " < " 



117 

1s2 ec h o $a 

183 > > Cornmand 1 i n e ru n nin g o n c 1 u s te r i s 

18-1 sam too ls so r t -0 barn - ; sa m too ls_ l. 3 2 / sam too ls_so rt / O u t pu t Of_B. fast q. 

sam. barn - o - / sa m too ls _ 1. 3. 2 / sam too ls_so r t / o u t pu ts / Ou t pu t Of_B . fast q. sam . barn 

185 >> T he C Lu ster tas k numbe r i s 138 020 .mp 2 .m 

186 W a it un t il j o b i s do ne or t im e i s up ( a f te r 68 minut es) In seco nd s, t h e t im e 

betwee n two tests i s 60 ,6 0 , 60 ,6 0 , 6 0 ,6 0 , 12 0 , 24 0 ,48 0 , 9 60 , 19 2 0 So i t means a 

test eac h minute durin g t h e fir st s i x minut es , t h e n a t est in 2, 4, 8, 16,32 

minu tes 

187 

188 

<TIME> T ime t o wa i t un t il tas k s d o ne on t he c lu ste r is > 126 s 

< -Res ul ts d ow nl oad ed fr o m c lu ste r -> 

189 

190 

<TIME> Time to do n wload fil es fro m t he c lu ste r i s > 6 s 

191 < - Prog ra m Ou t pu t -> 

192 < -End Progra m Ou t pu t -> 

193 Program Ex i t V a lu e: 0 

19-1 Pa rs in g o utpu ts . . . 

195 

196 ****************************** 
197 

198 Runnin g bwa mem ... 

199 Ini t i a li zat i o n 

200 R unnin g [bwa mem ] 

201 C hec kin g prog ra m r e qui reme n ts 

202 Doc ke rlni tCo mm an dLin e: $ j u s r / b in / d oc ke r run - v . j A rm a dill o_SNPs_WF_test / 

inpu ts : / d ata / inpu ts / 190 / -v . / a r m a d i ll o 2 - m as te r / r es u 1 ts / bwa j memj bwa_mem: / d ata 

/ o u tp u ts / - v .j A rm a dill o_SNPs_WF_test / inpu ts j sampl es: j d ata / inpu ts / 194 / --name 

bwa mem a rm adill oW F 2 -di j ego j bwa 

203 C r e at in g in pu t s . . . 

20-1 C reat in g co mm a ndlin e .. . 

205 Doc ke rRunni ngCo mm a ndL ine: $ bwa mem / d ata / inpu ts / 190/ ge no me . fa / d ata / inpu ts 

/ 194 / A. fast q > / d ata / o u t pu ts / Ou t pu tO f_A. fast q . sam 

~06 D oc ke r Exec u t io n : $ / us r / b in / d oc k e r exec - i bwa mem a rm a dill oW F 2 s h -c ' . j 

d oc ke r Bas h . s h ' 

:l07 

20 Test to access a nd get modul es o n c l u s te r a l read y do ne ! Co n g r at ul at io n. 

209 Can ac cess to t h e c l u s te r 

210 Sta r t Test if modul e i s h e r e 

21 1 Sta r t to c r eate d ir ecto ri es . 

212 < - Dir ecto ri es c reate d on t he c lu ste r- > 

21~ <TIME> T ime t o c reate dir ec t o ri es o n c lu ste r i s > 1 s 

21-1 Start to se nd fil e(s) 
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215 < -F il es send ed- > 

2 16 <TIME> T ime to c r eate dir ecto ri es o n c lu s t e r i s > 406 s 

~ 17 Sta r t c r e at e PBS fi 1 e , se n d a nd exec u te 

218 

219 

220 

221 

2:?3 

226 

227 

<TIME> T ime t o c r ea t e pbs fil e a nd la un c h i ton c lu ste r i s > 4 s 

< -Prog ra m C lu ste r Stat u s -> 

Runnin g prog ra m on c lu s t e r . . . 

>> PBS Fil e o n c lu ste r co n ta in s 

# !/ bin j bas h 

# PBS -1 wa l l tim e = 00:0 5 :00 

# PBS - 1 no d es = 1:ppn= 1 

# PBS -q qwork@mp2 

# PBS -0 - / bwa _ 0. 7 .12 / bwa_ mem/ st d Ou tF i le 

# PBS - e - / bwa _ 0. 7 . 12 / bwa_mem/ std E r r F i l e 

~2ô mod ul e Joad bi o i nfo rm at ics j bwa / 0.7.1 2 

n"l bwa mem - ; bwa_ 0 . 7 .12 / bwa_memj ge nome . fa - ; bwa_ 0 .7 . 12 / bwa_memj A . fast q > 

- ; bwa _0.7.1 2 / bwa_memj o u t pu ts / Ou t pu t 0f_A . fa st q . sam 

~'30 a= " Ex itStat u s > "$? " < " 

231 ec ho $ a 

>> Command lin e runn i ng on c l u ste r i s 

233 bwa mem - ; bwa _0.7. 1 2 / bwa_memj ge nome . f a - ; bwa_ 0.7.1 2 / bwa_memj A . fas t q 

> - ; bwa_ 0.7.12 / bwa_memj ou t pu ts / Ou t pu t 0f_A . fas tq . sam 

23 -1 >> T he C Lu ste r tas k number i s 138 022.mp2 .m 

no W a it u n t il job is don e or t i m e i s up (a f t e r 68 minu tes) In seco nd s, t h e t i me 

betwee n two t ests is 6 0 , 60 , 6 0 ,6 0 ,6 0 ,6 0 , 120 ,24 0 ,48 0 ,96 0 , 19 20 So i t means a 

:l36 

237 

2.18 

239 

test eac h minu te durin g t h e fir st s ix minu tes , t he n a test in 2 , 4 , 8 , 16 , 32 

minu tes 

<TIME> T ime to wa i t un t il tas ks d o ne on t he c lu ste r is > 126 s 

< - R es ult s d o wn lo a d ed fr o m c l u s t e r- > 

<TIME> T ime to don wlo a d fil es f ro m th e c l u ste r i s > 11 s 

:l<IO < -Prog ra m Output- > 

2-11 < - End Prog ra m Ou t pu t -> 

242 Progra m Ex it Va lu e : 0 

2·13 Pa r s in g o utput s ... 

~l..f 

245 ****************************** 

2 -17 R unnin g sa mt oo ls v iew ... 

2-1~ I n i t i a 1 i z a t i o n ... 

2-19 Runnin g [ sa m too ls vi ew ] 

250 C hec k ing prog r a m r e quir e m e n ts ... 

2!il Doc ke rlni tCo mm a ndLin e : $ j u s r / b in / d oc ke r r un - v . j a rm a dill o2 -maste r j r es ul ts / 
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bwaj mem/ bwa_mern :/ d ata / i n pu ts / 205 / -v . / a rm a d i ll o 2- m as te r / r es u 1 t s / sa m too ls / 

v ie w j sa mt oo ls_v iew: j d ata / o utpu ts / -- name samt oo ls v ie w a rm ad ill oW F 0 -di j ego 

j sam too ls 

252 C reati ng i npu ts . . . 

2.1a C reat in g command li ne .. . 

254 Doc kerRunn ingCommand Li ne: $ samtoo ls view -b - S / data / in p u ts / 205 / 0u tp utO f_ 

A. fast q . sam > / d ata / o u t pu ts / O u t pu tO f_A . fast q . sam . bam 

255 Doc ke r Exec u t io n : $ / u s r / bi n / d oc ke r exec - i sa m too ls v iew a rm adi lloW F 0 s h - c 

' . j d oc kerB as h .s h ' 

256 

2.>1 Tes t to access a nd ge t m odu les o n c l u ste r a lr eady d o ne ! Co n g r at u la ti o n. 

25 Can ac cess t o t h e c 1 u ste r 

259 Start Test if modul e i s he r e 

260 Sta r t t o c r e at e d i r e c t o ri es . 

261 < - Di r e cto ri es c r eate d on t he c l u s ter- > 

262 <TIME> T ime to c r eate d i r ecto ri es on c lu ste r i s > 5 s 

263 Start to se nd fil e{s) 

2h4 < -F i 1 es se nd ed -> 

265 <TIME> T ime t o c r eate d i r ecto ri es o n c l u ste r i s > 130 s 

266 S ta r t c r e a t e PBS f i 1 e , se n d a nd ex e c u te 

267 

2b8 

269 

270 

2ïl 

272 

2ï3 

274 

275 

276 

:n; 

<TIME> T i me to c r eate pbs fi 1 e a nd la un c h i t o n c l u s te r is > 4 s 

< -Program C lu ste r Stat us-> 

Runnin g p rog ra m o n c l u ste r . . . 

>> PBS Pi l e on c lu ste r co nt a in s 

# !/ b in / bas h 

# PBS - 1 wa l l t im e = 00 :0 5: 00 

# PBS - 1 nod es = 1:ppn= l 

# PBS - q qwork@mp2 

# PBS - o - / sa m too ls _ 1. 3 .2 / sa m too ls_ v iew / st d Ou t F i le 

# PBS - e - / sa m too ls _ 1. 3 .2 / sam too ls_ v iew / std Er r F il e 

m odul e Joad bi o in fo rm at ics / sa m too ls / 1 .3 .2 

27b sa m too ls v iew -b -S - ; samtoo ls_ l. 3 .2 / samtoo ls_v iew / O ut put 0 f_A . fas t q. 

sam > - / sa m too ls _ 1. 3 .2 / sa m too ls _ v iew / o u tp u ts / Ou t pu tO f_A. fast q . sam . barn 

279 a = " Ex itStat us > "$? " < " 

2so ec ho $a 

281 >> Command li n e runni ng o n c lu ste r is 

2~2 sa m too ls v iew - b - S - ; sa m too ls _ l. 3.2 / sa m too ls_v iew / O u t put0f_A. fastq. 

sam > - / sa m t oo ls _1.3 . 2 / sam too ls _ v iew / o u t pu ts / Ou t pu t Of_A. fas tq . sam. barn 

283 >> T he C Lu ste r t as k numbe r i s 138 0 24 .mp2 .m 

2~4 Wa it un t i l j ob i s do ne o r t im e i s up ( a f te r 68 minu tes) In seco nd s, t he t ime 

between two tests i s 60 ,6 0 ,6 0 , 60 , 60 ,6 0 , 12 0 ,24 0 ,48 0 , 9 60 , 192 0 So i t means a 

test eac h minu te d u rin g t he f i r s t s i x m inu tes, th e n a t es t in 2 , 4 , 8 , 16, 32 
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2&ï 

28~ 

minu tes 

<TIME> Time t o w a it un ti l tas ks d o ne on th e c l u s t e r is > 126 s 

< -Res ul ts d o wnl oad ed fr o m c l u s t e r- > 

<TIME> Time to do nwl oad fil es fr o m th e c lu ste r i s > 6 s 

2~0 < - Prog ra m Outpu t- > 

2QO < - End Progra m Ou t pu t -> 

201 P rog ra m Ex i t V a lu e : 0 

2\11 Pa r s in g o utpu ts ... 

293 

29-1 ****************************** 
295 

296 Runn i ng sa m tao ls so r t 

2(lï I n i t i a 1 i z at i o n ... 

2•1~ Runnin g 1 sa m too ls so r t 1 

2V9 C hec kin g prog ra m r eq uir e m e n ts ... 

30u D oc ke rlni tCo mm a nd Lin e : $ / us r / bin / doc ker run - v . j a rm a di ll o2- maste r / r es ul ts / 

sa m t o o 1 s / s o r t / sa m t o o 1 s _ s o r t : / d at a / o u t pu t s / - v . / a r m a d i Il o 2 - m aste r / r e s u 1 t s / 

sa mto o ls / v iew j sa mt oo ls_v iew: j d a t a / input s / 208 / --na me sa m too ls so r t 

a rm adill oWF _ 0 - di j ego j sa m too ls 

:w1 C reat in g inpu t 

302 C reat in g com ma ndlin e ... 

:~u~ Doc ke rRunnin g om ma ndL in e : $ sam too ls sort -0 bam / d ata / in p u ts / 208 / 0 u t pu t Of 

_A. fast q .sam .bam -o j d ata j o u tp u ts / O utputO f_A. fast q . sam . bam 

:<ll·l Doc ke r Exec u t io n : $ / us r / b in / dock e r exe c - i samtoo ls so r t armad ill oWF 0 sh - c 

' . / docke r Bas h . s h ' 

3ùf, Tes t t o access a nd ge t modul es on c lu ste r a l r ead y d o ne ! Co n g r at ul a t io n . 

30ï Can access to t h e c lu ste r 

308 Sta rt Test if modul e i s h e r e 

30~ Sta r t to c r eat dir ec to ri es. 

310 < - Dir ecto ri es c r eate d o n t he c lu ste r -> 

311 <TIME> Ti m to c r eate d i recto ri es on c lu ster i s > 1 s 

312 Sta r t to se nd fil e(s) 

Jl:l 

31 1 

< - F i 1 es se n d ed -> 

<TIME> T ime to c r ea t e dir ec t o ri es o n c lu s t e r i s > 51 s 

315 ta r t c r eat e PBS fil e , se nd a nd ex ec u te 

31b <TIME> T ime to c r ea te pbs fi 1 e a nd la un c h i t o n c l u s ter is > 3 s 

:11ï < -Prog ram C lu ste r Stat us -> 

31' R un nin g p rog ram o n c lu ste r ... 

:11<1 >> PBS Fil e o n c l uste r co n ta in s 

no # !/ b in / bas h 
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32 1 # PBS - 1 wa ll t im e = 00:0 5: 00 

# PBS - 1 nod es = 1:ppn = 1 

323 # PBS -q qwork@mp 2 

# PBS -0 - j sa m too ls _ 1. 3.2 / sa m too ls_so r t / st dOu tF il e 

325 # PB -e - / sa m too ls _ 1. 3.2 / samtoo ls_so r t / st d E r r F i le 

326 modu le Joad b io in fo rm a t i cs f sam too ls / 1. 3.2 

~27 sa m too ls so r t -0 barn - ; sa m too ls_ 1. 3.2 j sa m too ls_so r t / Outpu t 0f_A . fast q . 

328 

329 

330 

sam. barn - o - / sa m too ls _1 .3. 2 / sam too ls_so rt / o u t pu ts / Ou t putOf_A . fas t q . sam . barn 

a = " Ex i tStat us > "$? " < " 

ec ho $a 

>> Comma11d lin e runnin g o n c lu ste r i s 

331 sa m too ls so rt -0 barn - ; sa m too ls_ l. 3 .2 / sa m t oo ls_so r t / Ou t pu t 0f_A. fas tq . 

sam . barn - o - / sam too ls _ 1. 3 .2 / sam too ls_so r t / o u t pu ts / Ou t pu t Of_A. fas tq. sam . barn 

332 >> T he CLu ste r t as k 11u mbe r i s 138 025. mp2. m 

333 W ait un t il j o b i s d one o r t im e i s up ( a f te r 68 minut es) In seco nd s , t he t ime 

betwee n two tests i s 60 ,6 0 ,6 0 , 60 ,60 ,6 0 , 12 0 , 24 0 ,48 0 ,96 0 ,192 0 So i t mea11 s a 

335 

336 

337 

test eac h minu te du rin g t h e fi r s t s ix minu tes, t h e 11 a test i n 2, 4, 8 , 16 , 32 

minu tes 

<TIME> T ime to wa it until t as k s d o ne o n t he c lu s t e r i s > 125 s 

< - Res ul ts down load ed fr o m c l u s t er-> 

<TIME> T ime to d o nwl oad fi l es fr o m t h e c l u s te r i s > 6 s 

33 < - Prog ra m Ou t pu t- > 

339 < - End Progra m Ou t pu t -> 

340 P rogra m Ex i t Va lu e : 0 

3·11 Pa rs in g o u t pu ts ... 

342 

3~3 ****************************** 
34 ~ 

3·15 Runnin g sa rn t oo ls mpi le up .. . 

3•1G In i t i a 1 i z at i o n ... 

3·17 Runn ing [ sa rn too ls mpil e up J 

:348 C hec kin g p rog ra m r equir eme n ts . .. 

349 No B ed F il e fo un d. 

350 Doc ke rl n itCo mrn a ndLi11 e: $ / u s r / bin / doc ker r u n -v . / A rrn ad ill o_S 1Ps_WF_test / 

i n pu t s : / d a t a / i n p u t s / 19 0 / - v . / a r rn a d i Il o 2 - rn as t er / r es u 1 t s / sa rn t o o 1 s / s o r t / 

sa rn too ls_ so r t : / d ata / i11pu ts / 211 / - v .f a rm a di ll o2- m as te r / r e s u 1 ts j sa m too ls / sort / 

sa m to o ls_so r t : / d ata / inpu ts / 20 2 / - v . / a r m a d i ll o 2- m as te r / r es u 1 ts / sa m too ls / 

mp il e up f sam too ls_mpil eup: / d a t a / o utpu ts / -- name sa rn too ls mpi le up a rrn adi ll oWF 2 

-di j ego j sa m too ls 

351 C r e at i 11 g i 11 pu t s .. . 

352 C reat in g co mrn a ndlin e . . . 
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:w; Docker R unnin gCo mm andLin e: $ samtoo ls mpi le u p - -BCF -- fasta- r e f / d ata / inpu ts 

/ 190/ ge no me. fa j data j inpu ts / 202 / 0utpu t Of_B. fast q .sam . bam / d ata / inpu ts / 211 / 

Outpu tOf_A. fast q . sam . barn - -o utpu t / d ata / o u tp u ts / Ou t pu t Of_B . fas t q . sam. barn . b ef 

:J5 1 D oc ke r Exec u ti o n: $ j us r / b in / do c ke r e x ec - i sa m too ls mp il e up a rm adi ll oW F 2 s h 

- c ' . / d oc ke rB as h . s h ' 

355 

35B Test to access a nd get modul es o n c l u ste r a lr ead y d o ne ! Co n gra tu lat io n. 

:J57 Can access to t he c l u ste r 

:J:;~ Sta r t Test if modul e i s h e r e 

35V Sta r t to c r eate d ir ecto ri es . 

160 < - D i r ecto ri es c r e at e d o n t h e c 1 u s te r -> 

3oJ <TIME> T ime to c r eate d ir ecto ri es o n c lu ste r i s > 1 s 

:<R2 Sta r t to se nd fi l e (s) 

3o3 < - F i 1 es se nd ed -> 

<TIME> T ime to c r eate dir ecto ri es o n c l u s t e r i s > 97 s 

3G5 Sta rt c r eate PBS f il e, se nd a nd exec u te 

:Jn6 <TIME> T ime to c r eate pbs fi l e a nd la un c h i ton c l u ste r is > 4 s 

3G7 

36~ 

~70 

371 

.n2 

373 

375 

~76 

37 7 

378 

37Y 

3ttU 

< -Program C luste r Stat us-> 

Runnin g prog r a m o n c l u ste r ... 

>> PBS F il e on c lu ste r co n ta i ns 

# !/ bi n / bas h 

# PBS - 1 wa Il t i rn e = 0 0 : 0 5 : 0 0 

# PBS - 1 no d es = 1: ppn = 1 

# PBS - q qwork@mp2 

# PB - o - / sa rn t o o 1 s _ 1. 3. 2 / sa rn t o o 1 s _ rn p i 1 e u p / s t d 0 u tF i 1 e 

# PBS - e - / sa rn t o o 1 s _ 1. 3. 2 / sa rn t o o 1 s _rn p i 1 e u p / s t d E rr F i 1 e 

m od ul e load b io in fo rm at ics / sa m too ls / 1. 3.2 

sa mt oo ls mpi le up -- BCF -- fasta -r e f - ; sa m too ls_ l. 3.2 / sa m too ls_ mpi le up / 

ge nome . fa - ; sa m too ls_ 1. 3 .2 / sa m t o o ls_ mpil e up / Ou t pu t0 f_B. fast q .sam.bam - ; 

sa m t oo ls _ 1 .3 . 2 / sam too ls_m pi !e up / OutputOf_A. fast q . sam . barn -- o u t pu t - / samtoo ls 

_1 .3 .2 / sa m too ls_ m p i !e u p / o u tp u ts / Ou t pu t O f_B . fastq. sam . barn. bef 

a= " Ex itStat u s > " ?" < " 

ec ho $a 

>> Command lin e runnin g on c lu ste r i s 

samtoo ls m p il e u p - -BCF -- fast a- re f - j sa m too ls _1.3.2 / sa m too ls_m p i le u p / 

ge nome. fa - ; samtoo ls_ 1. 3.2 j sa m too ls_m pil e up j 0 utp u t 0f_B . fast q . sam.bam - ; 

sa m too ls _ 1 .3 .2 / sa m too ls_mpi le u p / Ou t pu t O f_A. fas tq . sam . barn --o u t pu t - / sa m too ls 

_ 1. 3 . 2 / sa m too ls_ mpil e u p / o u t pu ts / Ou t pu t Of_ B. fast q . sam . barn. b e f 

:< ~ >> T he C Lu ste r tas k number i s 1 38 0 2 7.mp 2 .m 

383 W a it un t i l j o b i s do ne o r t i me i s up ( a f te r 68 minu tes ) ln seco nd s, t he t im e 

betwee n two tests i s 6 0 , 60 ,6 0 ,6 0 ,6 0 , 60 , 12 0 ,24 0 ,48 0 ,96 0 ,192 0 So i t means a 

test eac h minu te durin g t h e fir st s ix minu tes, th e n a test in 2, 4, 8 , 16, 



384 

385 

386 

38ï 

32 minut es 

<TIME> T ime to wa i t until tas k s done on the c l u ste r i s > 126 s 

< - Resu l ts dow nlo a d ed fr o m c lu ste r-> 

<TIME> Time to d o nwload fil es from the c l uster i s > 4 s 

388 < - Prog ra m Output-> 

38Q < -End Progra m Output -> 

390 Program Ex it Va lu e: 0 

19l P a rs in g outputs ... 

392 

393 ****************************** 
394 

395 Running b cftoo l s ca li 

396 I n i t i a 1 i z at i o n ... 

397 Running [ bcftoo l s ca li] 

39 ' C hec kin g program r eq uir eme n ts . .. 

123 

399 DockerlnitCommandLine: $ j u s r / bin / docker run -v . j armad ill o2 -maste r / results / 

bfctools / c a li / bcf too ls_ca ll : / d ata / o u tp u ts / -v . j armadill o2- master / re s u 1 ts / 

samtoo ls / mpi le up / sa m too ls_ mpi le u p: / data / inpu ts / 214 / -- name bcf too 1 s ca li 

a rm adill oWF _ 0 -di j ego / samt oo ls 

400 C r eat in g inpu ts . .. 

-10 1 C r eat in g co mm a ndlin e . . 

402 DockerRunningCommandLine: $ bcft oo l s ca li -- var ia n ts-o nl y --output-type v 

- rn u 1 t i a 1 1 e 1 i c - ca Il e r / d ata / i n put s / 214 / 0 ut put 0 f _B. fast q . sam . barn . b cf - - o u tput 

/ data / o u tp u ts / 0 ut put 0 f _B. fast q . sam . barn . b cf . v cf 

403 D oc ke r Exec u t ion : $ j u sr / bin / dock e r exec - i bcftoo l s ca li armad ill oWF 0 sh -c 

'. / d oc ke rB as h . s h ' 

404 

-105 Test to access a nd get modul es on c lu ster a lr ead y done! Cong r atu lat io n. 

406 Can access to t h e c l u s ter 

-Wï Start Test if modu le i s h ere 

-108 T he program and i t ' s version h as not been found on l oca l . We w ill c heck 

o n l i n e 

T he prog ra m a nd i t ' s vers i on h as not been fo und o nlin e. 

410 C hec k the p rogram prop e r t ies 

-111 Running w ill run o n t he loca l mac hi ne . .. 

..Jl2 

113 Runn in g program .. . 

-11-1 < - Program Output- > 

-115 Note : e i ther --p lo id y no r --p lo id y- fil e g ive n , ass umin g a li s i tes a r e 

dipl o id g ro upadd: g ro up ' truc ' a lr ead y ex ists 

115 < - End Program O utput -> 
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4lï Prog ra m Ex i t Val ue: 0 

41~ P a r s in g o u t put s ... 

419 

420 ****************************** 
~121 

422 ******************************************************************************* 
·123 Co mpu tat io n f i ni s h e d in 39m 53s E nd ed at 2017 - 0 9 -04 11: 53 :0 1 

12-1 ******************************************************************************* 
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B.4 Comparatif des fichiers résul tats entre SnakeMake et Docker 

1 $ di ff a rm a dill o2 - m aste r / r e s u 1 ts / b cftoo ls _ ca li / Out pu tüf_ A . fastq . sam. barn . b ef. v cf 

Sna keMakeT u to / ca ll s / a il . v cf 

:l 3 ,5c3 , 5 

-1 < # #s amtoo ls Vers io n - 1. 3 . 1+ IJ ts lib - 1 . 3.2 

.'\ < # #amtool sCommand= sa mto o ls mp il e up - 13 ,F - - fas ta- r e f / d a ta / input s / 1/ genome. fa 

-o u t put / data / o u t puts / OutputOf_A. fastq . sam. bam. bef / dat a / input s / 2/ Outputüf_ A. 

fas tq. sam. barn / data / input s / 4/ Outputüf_ B. fa tq . sam. barn 

& < ##reference = file : /// data / inputs / 1/ genome. fa 

7 - - -

8 > # #>a mtoolsVersion - 1.3.1 + ht s lib - 1.3.1 

9 > # a mtoo lsCommand-=sa mtoo ls mpi le up - g - f data / ge nome. fa - o utput ca ll s a il . bef 

s o r ted _ reads / A. bam so rt e d _ r e ads / B . bam 

10 > ##r e fe rence = fil e : // data / genom e. f a 

1 1 

12 2 7 ,29c27 , 2 9 

13 < # #bc ftools ca li Version = 1 .3 .1 + htslib - 1 . 3.2 

14 < # #b cftools ca li ommand= ca ll - -v ariants- o n ly -output- type v - - multiallelic-

c al l e r- - output / data / o u t puts / Outputüf_ A.fastq.sam . bam.bcf.vcf / data iuput s 

/ 1/ 0utputüf_ A . fastq . sam . bam. bef 

1s < # 0-:IRDM PO lD REF ALT QUAL FIL TER lNFO 

in puts / 2/ Out.putüf_ A. fastq sam. bam 1 data / inputs / 4 / Ou tp utüf_ B. fastq sam. bam 

16 

lï > # #b cftools_cai iVers ion = l. 3 .1+ ht s li b- 1 . 3. 1 

> # #bcftoo ls_ca ll o mmand= c all - mv - - o utput ca ll s / a li . v cf ca ll s / a il . b 

19 > # ŒRO:M POS ID REF ALT Q AL FIL T ER I 'FO 

so rted _ reads / A. bam so rted read / B. bam 

FOR.\ lA' 
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