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ABSTRAKT

Vytvoreni nastroje pro exekuci bioinformatickych pipeline a jejich kontrolu:

Cilem diplomové prace bylo vytvofit univerzalni nastroj pro spousténi, spravu a
monitorovani standardizovanych bioinformatickych pipeline. Nastroj byl vytvofen na
zakladé¢ modernich architektonickych pravidel a technologii v oblasti softwarového
vyvoje. Vysledkem prace je funkcni feseni, které je snadno integrovatelné do existujicich
i noveé vyvijenych systému. V zavéru jsou formulovany doporuceni pro budouci vyvoj a
je poukazéano na nékteré nedostatky a omezeni stavajiciho feseni.
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ABSTRACT

Creation of a tool for bioinformatics pipeline execution and their management:

The aim of the master's thesis was to create a universal tool for running, managing and
monitoring standardized bioinformatics pipelines. The tool was created based on modern
architectural rules and technologies in the field of software development. The result is a
functional solution that can be easily integrated into existing and newly developed
systems. Ultimately, recommendations for future development are composed, with the
addition of drawing attention to the shortcomings and limitations of the current solution.

Keywords
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Seznam symbolu a zkratek

Seznam zKratek

Zkratka Vyznam

API Application programming interface

AWS Webové sluzby Amazon (Amazon Web Services)
CRUD Create, Read, Update, Delete

HTTP Hypertext transfer protocol

JSON JavaScript object notation

REST Representational state transfer

URI Uniform resource identifier

XML Extensible markup language

YAML YAML ain’t markup language




1 Uvod

V poslednich letech lze sledovat ohromny pokrok v oblasti metod molekularni
biologie a je jen otazkou casu, kdy se stane sekvenovani veskeré genetické informace
¢lovéka béznym postupem pii diagnostickych vySetienich. Kazdym dnem je generovano
¢im dal tim vétsi mnozstvi genetickych dat, coz s sebou pfinasi spoustu vyzev. Mezi né
se naptiklad fadi ukladani, dostupnost a ifeni téchto dat, zvysSujici se naroky na vypocetni
kapacitu, reprodukovatelnost vysledkd, rostouci komplexita feSeni atd. Bioinformatika se
jako védni obor témito problémy zabyva, a tim roste i jeji vyznam na prahu mezi biologii
a informatikou.

Zpracovani a analyza sekvenacnich dat neni jednoduchym tikolem, pro ktery existuje
velké mnozstvi nastroji. BohuZzel vétSina nastrojl je vyvijena a pouzivana v izkém kruhu
uzivateld, ¢asto i pouze na jednom stroji, a tim padem maji sloZitou, ¢asto neptenositelnou
konfiguraci, ktera zavisi na nastaveni hostujiciho prostfedi. Piikladem je akademicka
puda, kde dochdzi k vyvoji experimentalni cestou a vysledny produkt je velmi slozité
instalovat, konfigurovat nebo nasazovat. Re$eni také obsahuje velké mnozstvi zavislosti
(knihovny, systémové nastroje, kompilatory atd.). Problémem jsou i heterogenni
exekucni platformy, kdy rozhodné nelze uvazovat o pouziti stejného feSeni jak na
superpocitaci, tak na laptopu. Dalsi ptrekazkou je nizkd uroven automatizace
kazdodennich ukont. Jednotlivé analyzy si mezi sebou dokazou piedat dil¢i vystupy a
vstupy jen s pomoci uzivatele. Navic je integrovani kteréhokoliv dnesniho néstroje, do
jiz stavajiciho systému velice komplikovanou zélezitosti a doprovéazi ho celd fada
problému (planovani procest, paralelni behy, monitorovani instanci, ovladani atd.)

Kvili problematické dokumentaci a vySe zminénym aspektiim vznika otdzka, jak
moc naro¢nd je reprodukovatelnost vysledkt. V [1] se autofi timto tématem zabyvali a
jejich ¢asovy odhad pro reprodukovani vysledkli bioinformatické studie clovékem se
zakladnimi znalostmi z bioinformatiky je ptiblizné 280 hodin.

Tato prace se zabyva vytvorenim feseni, které je postavené na néstroji Nextflow [2]
a poskytuje komplexni rozhrani nad spravou standardizovanych bioinformatickych
pipeline. Navic je ho mozné snadno zaintegrovat do jiz stavajicich i nové vznikajicich
bioinformatickych aplikaci.
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2 Prehled souc¢asného stavu

Tato kapitola obsahuje vysvétleni zakladnich pojmi, popis a analyzu modernich
technologii, nastrojii a architektur, které jsou nejen aktudlnimi trendy v oblasti

informacnich technologii, ale jsou i1 nedilnou soucésti této prace.

2.1 Bioinformaticka pipeline

Pojem pipeline obecné oznacuje predepsanou sadu krokd potitebnou k prevedeni
nezpracovanych surovych dat do interpretovatelné podoby. Bioinformatickd pipeline
popisuje sekvenci na sebe navazujicich procest, kterou lze pouzit k analyzovani
sekvencnich dat. VétSinou se vkazdé Casti data zpracovavaji pomoci jedné
metody/algoritmu. Jednotlivé kroky si mezi sebou mohou predavat vstupy i vystupy. Lze
si to predstavit jako ne€kolik zfetézenych ,,jednoduchych* programii, kdy kazdy nad daty
provede svoji definovanou operaci a vystup preda dal§imu. [3]

Na obrazku 2.1 jsou zobrazeny jednotlivé kroky, které mohou byt soucasti
jednoduché bioinformatické pipeline.

Bioinformaticka pipeline

Data ze Zarovnwziln{ N Detekce variant Anotace / Interpretace /
" »| referencnim |—»| . 4 . . > . ;
sekvenatoru J genomem (inserce/delece) Vypocet skore Vizualizace

Obrazek 2.1: Ptiklad bioinformatické pipeline. Zdroj: vlastni

2.2 REST API

REST API (také znamé pod nazvem RESTful API) je oznaceni pro aplikacni rozhrani
podléhajici zdsadam architektury REST. Jde o snadny zpiisob integrace aplikaci, ktery se
osveédcil jako nejbeznéjsi metoda pro spojovani komponent v rdmci mikrosluzbové
architektury. REST je zkratkou pro REpresentational State Transfer a tvlircem je
pocitacovy védec Dr. Roy Fielding. [4]

API je souhrn pravidel a definic udavajici, jak se mohou zafizeni nebo aplikace
vzajemné propojit a komunikovat mezi sebou. Jednd se o jakousi smlouvu mezi
poskytovatelem informaci a uzivatelem ustanovujici obsah pozadovany od konzumenta
(pozadavek) a producenta (odpovéd’). Pokud chce uzivatel komunikovat se systémem za
ucelem ziskani informaci, API rozhrani mu pomuze sdélit pozadavky na systém, aby jim
mohl v poradku porozumét a splnit je. Organizace hojné vyuZzivaji API pro bezpecné
sdileni informaci a zdroju. Je mozné kontrolovat k jakym informacim a metoddm ma kdo
ptistup. [5] Jako ptiklad si Ize piedstavit meteorologickou aplikaci, jejiz API navrh by
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definoval, Ze uzivatel poskytne nazev svého mésta a producentova odpoved vrati
pramérnou teplotu pro danou lokalitu.

REST je sada architektonickych pravidel pro navrh API, kterdA mohou byt
implementovana rliznymi zplisoby a jsou navrzena tak, aby vyuZzivala ptednosti jiz
existujicich protokold.

Obrazek 2.2 znazornuje zasazeni REST API do kontextu webové sluzby.

GET, POST, HTTP dotaz
PUT,DELETE

( REST API 2 Server
JSON | XML \_z\/sj HTTP odpovéd

Webova aplikace

Databaze

Obrazek 2.2: REST API. Ptevzato a upraveno podle zdroje: [6]

Aby mohlo byt rozhrani povazovano za REST, musi spliiovat nasledujici podminky:

Klient-server architektura

Architektura klient-server je jednou =z nejpouzivanéjSich architektur v ramci
webovych aplikaci. Server jako komponenta poskytuje sluzbu a nasloucha pozadavkim.
Klient se k serveru pfipojuje a pomoci pozadavkll vyuziva serverové sluzby. Kazdy
pozadavek je serverem zpracovan a klientovi je odeslana ptislusna odpovéd’. Na obrazku
2.3 je zndzornéné zjednodusené schéma klient-server architektury. [4]

Pozadavek

Odpoveéd

Kﬁent
Server

Obrazek 2.3: Klient-server architektura. Pfevzato a upraveno podle zdroje: [4]

12



Zdroje a jejich reprezentace

Architektura REST je datové orientovana a zakladnimi prvky jsou zdroje. Zdroj
mize piedstavovat jakoukoliv informaci, kterou lze pojmenovat a kterd muize byt
reprezentovana v datové podobé. V aplikaci online knihkupectvi je zdrojem naptiklad
kniha, objednavka nebo registrovany zakaznik. [4]

Kazdy zdroj musi byt jednozna¢né adresovatelny minimalné jednim identifikatorem
URI (Uniform Resource Identifier). Pomoci tohoto identifikatoru je klient schopen se
zdrojem manipulovat. Pro pfistup k ur¢itému zdroji slouzi vzdy jeho reprezentace. I kdyz
jde pro reprezentaci zdroji a manipulaci s nimi vyuzit mnozstvi formati (JSON, HTML,
XML, Python, prosty text atd.), dvéma nejvyuzivanéjsimi jsou JSON a XML, protoze
jsou snadno Citelné jak pro pocitac, tak pro cloveka. [6]

Na obrazcich 2.4 a 2.5 je ptiklad reprezentace knihy jako zdroje ve dvou rtiznych
formatech (JSON a XML), kterd by mohla byt ziskdna zasldnim pozadavku na URI
http://www.isbn.com/books/9780547260693.

{
"book" :{
"title":"The Little Prince",
"isbn":"9780547260693",
"author":"Antoine de Saint-Exupéry",
"pages':"64",
“published":"12/0ctober/2009"

O 0 J O U &5 W N =

Obrazek 2.4: Reprezentace zdroje ve formatu JSON. Zdroj: vlastni

<book>
<title>The Little Prince</title>
<isbn>9780547260693</1isbn>
<author>Antoine de Saint-Exupéry</author>
<pages>64</pages>
<published>12/0ctober/2009</published>
</book>

Obrazek 2.5: Reprezentace zdroje ve formatu XML. Zdroj: vlastni

S oo bs WN -2

Uniformni rozhrani

StéZejnim prvkem k oddéleni klienta od serveru je uniformni rozhrani. Jestlize je
rozhrani u komponent v§eobecné, umoziuje to oddélit jejich implementace od sluzeb
které poskytuji. Vyvoj jednotlivych komponent poté mtize byt plné€ nezavisly na zménach

v jinych ¢astech systému.
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Vsechny pozadavky na stejny zdroj by mély vypadat stejné, bez ohledu na to, odkud
pozadavek pochazi. Uniformni rozhrani by mélo pro komunikaci mezi klientem a
serverem poskytovat standardizované prostfedky, nezavislé na architekture. Odpovedi
vracené serverem museji mit dostatek informaci k tomu, aby klient védél, jak je
zpracovat. Po pfistupu ke zdroji by se mél pomoci hypertextovych odkazl (hypertext —
text obsahujici odkazy na dalsi texty) klient dozvédét dalsi aktualné dostupné akce, které
muze provést, a tudiz pro komunikaci nepottebuje zadné dodate¢né informace. [7]

Bezstavovost

Komunikace skrze REST API musi byt bezstavova. Volani Ize provadét nezdvisle na
sob¢ a kazdé obsahuje veskera data potfebna k tspéSnému dokonceni. Rozhrani by se pfi
zpracovani pozadavku mélo spoléhat pouze na data poskytnutd v samotném volani a
nespoléhat se na data uloZena na serveru. Kviili snizeni pozadavki na pamét’ mize byt
jakykoliv stav komunikace uloZen na strané klienta, ale ne na serveru. [4]

Sprava mezipaméti

Tim, ze je rozhrani bezstavové, se mize znateln¢ zvysit pocet zpracovavanych
pozadavkl 1 odchozich odpovédi. Proto by mélo byt REST API navrzeno tak, aby
podporovalo ukladéani dat, kterd ulozit lze, do mezipaméti (tzv. caching). Odpovéd by
m¢éla udavat, jestli ji je mozné ulozit do klientovi mezipaméti ¢i nikoli a pokud ano, tak
za jak dlouho vyprsi jeji platnost. To ¢astecné zamezuje situaci, aby se data v mezpaméti
neliSila od dat, kterd by klient ziskal aktualnim pozadavkem na server. Spravnym
vyuzitim mezipaméti se sniZzuje pocet interakci srozhranim, a tim se zvySuje jeho
efektivita. [4]

Vrstveny systém

Ve vrstveném systému ma kazda vrstva specifickou funkei a odpovédnost. Vrstvy
jsou samostatné odd¢lené, ale interaguji mezi sebou, coz vytvari hierarchii, ktera zlepSuje
efektivitu a bezpe€nost systému. Vrstveni navic umoziuje separovani novych komponent
od zastaralych, zjednoduSeni existujicich komponent piesunutim jejich méné
vyuzivanych funkci do sdilenych prostfedniki. Co nejvolnéjsi propojeni modult piispiva
k delsi zivotnosti systému a piindsi zna¢né bezpecnostni vyhody. Pfipadné utoky se daji
zastavit v riznych vrstvach a zabrdni se jim tak v pfistupu ke skute¢né architektuie
serveru. [4]

2.2.1 Protokol HTTP

Ackoli je mozné REST pouzit v kombinaci s t¢éméf jakymkoliv protokolem, pro
webova API se nejCastéji vyuziva protokol HTTP. Pii komunikaci ptes HTTP se nad
zdroji provadéji standardni operace jako vytvareni, ¢teni, upravovani a mazani, zndmé
pod zkratkou CRUD (create, read/retrieve, update, delete).
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Metody

V protokolu HTTP pro tyto operace slouzi metody: [8]

GET — nacteni zdroje

POST — vytvofeni nového zdroje

PUT (PATCH) — aktualizace zdroje / vytvoteni, pokud jesté neexistuje
DELETE — odstranéni zdroje

Pfi upravovani zdroje pomoci metody PUT se nahrazuje cely zdroj, kdezto pfi

pouziti metody PATCH lze aktualizovat zdroj jen ¢astecné, ale nelze ho vytvofit, pokud

jeste neexistuje.

Stavové kody

Protokol HTTP definuje stavové kody jako odpovéd na své metody. Kody jsou

reprezentovany tiimistnym c¢islem a popisem. Rozd¢luji se do n¢kolika kategorii: [9]

Ixx — Informacni

2xx — Usp&sné

3xx — Pfesmérovani

4xx — Chyba na klientové strané
5xx — Chyba na stran¢ serveru

Nejcastéji pouzivanymi stavovymi kody jsou: [9]

Hlavicky

200 OK — Pozadavek byl uspésny.

201 Created — Uprava &i vytvoieni zdroje byla Gisp&na.

204 No Content — Pozadavek byl uspé$ny, ale neni vraceno zadné télo
odpoveédi.

400 Bad Request — Server nedokazal provést pozadavek, kviili chybé v jeho
syntaxi.

401 Unauthorized — Server potiebuje k provedeni pozadavku ovéfit identitu
klienta.

403 Forbidden — Klient nema dostate¢na prava pro provedeni pozadavku.
404 Not Found — Zdroj nenalezen

500 Internal Server Error — Neocekavana chyba vnitini sluzby serveru.

Dalsim dilezitym prvkem pii komunikaci skrz protokol HTTP jsou hlavicky a

parametry. Obsahuji dilezité a n€kdy vyZzadované informace jako autorizacni tokeny,

metadata pozadavku, informace o identifikatorech, cookies a dalsi. Vyuziti hlavi¢ek

pozadavkli a odpovédi musi byt samoziejmosti v dobie navrzenych RESTovych
rozhranich. [10]

Tabulky 2.1 a 2.2 obsahuji ptiklady ¢asto pouzivanych hlavicek.
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Hlavicka Popis Piiklad

Accept Akceptovatelny format odpovéedi Accept:
application/json

Content-Type | Format téla pozadavku Content-Type:
application/json

Connection Nastaveni pro udrzeni pfipojeni Connection:

keep-alive

Host Jméno hostitelského serveru Host:
www.example.com

Tabulka 2.1: Hlavicky pozadavkl. Zdroj: vlastni

Hlavicka Popis Piiklad
Date Datum a ¢as odeslani odpovédi H Date: Wed, 16 Oct 2021
09:28:00 GMT

Content-Length @ Velikost téla odpovédi v bytech | Content-Length: 6553

Last-Modified | Datum a cas posledni zmény | Last-Modified: Tue, 15

zdroje Oct 2021 17:45:26 GMT
Content-Type Format téla odpovédi Content-Type:
application/xml

Tabulka 2.2: Hlavicky odpovédi. Zdroj: vlastni

2.3 Kontejnerizace

Pojem kontejnerizace je v oblasti softwarového vyvoje pouzivan pro zabaleni kddu
aplikace se vSemi jeho potfebnymi komponentami jako jsou knihovny, frameworky a
dalsi zavislosti do jediného izolovaného spustitelného objektu zvaného kontejner.
Aplikace se poté daji snadnéji pfenaset a konzistentné spoustét bez zavislosti na prostiedi
a na jakékoliv infrastruktufe. Kontejner pfedstavuje jakousi bublinu kolem aplikace
udrzujici ji nezavislou na svém okoli. V podstaté se jedna o plné¢ funkéni pfenositelné
vypocetni prostiedi. Vyvojati diky kontejnerizaci dokdzou vyvijet a nasazovat aplikace
rychleji a bezpe¢néji. Tradiénimi metodami je kod vyvijen na jedné platformé nebo
operanim systému, coz znatelné¢ komplikuje jeho pozdéjsi pfesun, protoze aplikace
nemusi byt kompatibilni s novym prostfedim. Zabaleni aplikace do kontejneru odstrafiuje
tento problém, jelikoz si s sebou nese vSe potiebné (konfigura¢ni soubory, knihovny,
zavislosti) k uspésnému spusténi. Po zabaleni jde aplikace jednoduse provozovat napiic
riznymi platformami nebo naptiklad v cloudu. [11]
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2.3.1 Vyhody kontejnerizace

Kontejnerizace oproti klasickym metoddm pifina$i pii vyvoji softwaru velké
mnozstvi vyhod. Neékterymi z nich jsou:

Prenositelnost

ProtoZze kontejner neni zavisly na hostitelském operaénim systému, tak mezi nimi
existuje jakasi forma abstrakce, diky niz je kontejner snadno ptenosny a je ho mozné beze
zmeén spoustét na jakékoliv platformé. [12]

Rychlost

Pro kontejnery se ¢asto pouziva oznaceni ,,lehké* (lightweight). Pochazi to z jejich
schopnosti sdilet jadro operacniho systému hostitelského pocitace. Eliminuje se tak
poteba samostatného opera¢niho systému pro kazdy kontejner. ProtoZe neni potieba
zavadét zadny operacni systém, vyznamné se zrychluje doba spousténi, snizuji se
pfipadné naklady a zvySuje se efektivita serveru. [12]

Izolovani chyb

Kontejnerizované aplikace funguji samostatné, izolované a nezavisle na ostatnich.
V ptipadé poruchy jednoho kontejneru tato situace neovlivni dal$i provoz ostatnich
kontejneri. Identifikovani a opravovani chyb muize probihat v ramci jednoho kontejneru,
aniz by doslo k pozastaveni ostatnich kontejnert. [12]

Efektivita

Nejenze aplikace bézici v kontejnerovych prostfedich sdileji jadro operacniho
systému pocitace, ale i aplikacni vrstvy v kontejneru se daji sdilet napfi¢ jinymi
kontejnery. V zékladu zabiraji kontejnery oproti virtudlnim pocitatlim znatelné¢ mensi
kapacitu a pottebuji krat$i dobu pro spusténi, coz umoziuje provoz vétsiho mnozstvi
kontejneri na identické vypocetni kapacite, jaka by byla potfebna naptiklad pro jeden
virtudlni stroj. [12]

Zabezpeceni

Izolovani jednotlivych kontejnerti s aplikacemi uz zprincipu brani vniknuti
Skodlivého kodu a pifipadnému ovlivnéni ostatnich kontejnert nebo hostitelského
systému. Navic je mozné vytvaiet bezpecnostni opatieni, kterd blokuji vstupovani
nezddoucich komponent dovniti kontejner nebo omezuji komunikaci s nepotiebnymi
zdroji. [12]

2.3.2 Kontejnery versus virtualni stroje

Technologie kontejnerizace a virtualizace byvaji ¢asto srovnavany, jelikoz zvysuji
vypocetni efektivitu tim, Ze umoziiuji plnou izolaci aplikaci, aby mohli fungovat ve vicero
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prostfedich. Ukazuje se, ze v klicovych rozdilech vyznamné ptevladaji vyhody
kontejnerizace a stava se preferovanéjsi technologii.

Virtualizace

Virtudlni stroj je virtudlni prostfedi fungujici jako pocitaCovy systém s vlastnimi
prostiedky (procesor, pamét, tloziste, sitové rozhrani), které je vytvorené na fyzickém
infrastruktute. Virtualizace umoznuje paralelni béh vétSiho poctu operacnich systému a
aplikaci pomoci sdileni zdroji jednoho fyzického hardwaru. Dulezitym prvkem
virtualizace je software zvany hypervisor, ten oddéluje fyzické zdroje od virtualnich
prostredi, jez tyto zdroje vyzaduji. Hypervisor operuje nad opera¢nim systémem tak, ze
bere fyzické prostiedky pocitace a pterozd€luje je, aby je mohla vyuzivat virtudlni
prostiedi. [13]

Jak vypada architektura virtualniho stroje je zobrazeno na obrazku 2.6.

Aplikace Aplikace Aplikace
Knihovny Knihovny Knihovny
| Operacni |1 Operacni Operacni
systém systém systém
Hypervisor

Operacni systém

=)
Infrastruktura (Hardware, sit, cloud)

Obrazek 2.6: Architektura virtudlniho stroje. Pfevzato a upraveno podle zdroje: [13]

Kontejnerizace

Kontejnerizace oproti virtualizaci dokaze vyuzivat vypocetni prostiedky o néco
efektivnéji. Kontejner sdruzuje aplikacni koéd spolu se vSemi knihovnami a
konfigura¢nimi soubory potifebnymi k jeho uspéSnému spusténi. Na rozdil od virtudlnich
stroji kazdy kontejner nebézi v samostatné kopii opera¢niho systému. Misto toho je
platforma pro béh kontejnerti nainstalovana pifimo na operacni systém hostitelského
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systému a funguje jako prostiednik, ptes kterého veskeré kontejnery sdileji stejny
operacni systém. [14]

Obrazek 2.7 znazoriuje architekturu kontejnerové technologie.

Kontejner Kontejner Kontejner
Aplikace Aplikace ] Aplikace
Knihovny Knihovny ] Knihovny

Kontejnerizac¢ni platforma

Operacni systém

=)
Infrastruktura (Hardware, sit, cloud)

Obrazek 2.7: Architektura kontejnerizace. Prevzato a upraveno podle zdroje: [14]

2.3.3 Kontejnery a mikrosluzby

Kontejnery se ¢asto pouzivaji k zabaleni jednotlivych funkcionalit, které jsou uréeny
pro provadéni specifickych uloh. Takto charakteristické funkce se téz nazyvaji jako
mikrosluzby. Mikrosluzby jsou vynikajicim zpiisobem, jak pfistupovat k vyvoji a sprave
aplikaci, oproti dfive vyuzivané monolitické architektuie, ktera sdruzuje celou aplikaci i
s uzivatelskym rozhranim a databéazi do jediného bloku na jediné serverové platformé.
V ramci mikrosluzbové architektury je komplexni aplikace rozdélena na fadu mensich,
vice specializovanych casti s vlastni databazi a obchodni logikou. Komunikace mezi
jednotlivymi mikrosluzbami poté nejCastéji probiha ptes RESTova rozhrani pomoci
protokolu HTTP. Velikou vyhodou je, ze pti vyvoji je mozné soustiedit praci na konkrétni
oblast aplikace, aniz by to mélo jakykoliv vliv na jeji celkovy vykon. Aplikace ziistavaji
pfi aktualizacich nebo opravach chyb v provozu, coz umoziiuje rychlejsi vyvoj, testovani
a nasazeni. [15] [16]

Kontejnerizace a mikrosluzby jsou postupy vyvoje softwaru zalozené na obdobném
konceptu, pfi némz oba rozdé€luji aplikace na soubory mensich komponent, které jsou
efektivnéjsi, Iépe prenosné a snadnéji spravovatelné. Z tohoto diivodu funguji kontejnery
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a mikrosluzby velice dobfe pospolu. Kontejnery poskytuji lehké zapouzdieni jakékoliv
aplikace a jedna-li se o mikrosluzbu, pak ziskava veskeré vyhody kontejnerizace (izolace
chyb, zabezpeceni atd.).

Obrazek 2.8 zobrazuje mikrosluzbovou architekturu s pouzitim technolgie
kontejneri.

UzZivatelské rozhrani

Kontejner [ Kontejner Kontejner}

\d
MikrosluZba MikrosluZba

Mikrosluzba

Databaze Databaze

Obrazek 2.8: Architektura mikrosluzeb. Pfevzato a upraveno podle zdroje: [16]

2.3.4 Obecny postup kontejnerizace

Postup pro vytvareni a spousténi kontejnert je témét identicky napiic vSemi néstroji
pro kontejnerizaci. Zakladem jsou specifické konfigura¢ni soubory, v tomto ptipadé
zvané Sablony, které jsou pouzity pro sestaveni obrazu. Obraz obsahuje veskeré knihovny
a binarni soubory aplikact, které maji byt spusStény jako kontejner. Konfigura¢ni soubory
vétSinou zacinaji definovanim Linuxové distribuce jakozto operacniho systému pro
kontejner. Poté 1ze béhem procesu sestavovani nacist, nakonfigurovat a zkompilovat dalsi
zdroje. VétSina nastroji poskytuje vlastni registr, sluzbu, kde je mozné ukladat nebo
ziskavat jiz vytvorené obrazy.

Obecny postup kontejnerizace je vyobrazen na obrazku 2.9. Piikazem build dojde
k vytvoteni obrazu ze Sablony. Obrazy je mozné uchovavat lokalné anebo ziskavat ze
vzdaleného ¢i mistniho registru. Pomoci piikazu run se zobrazu spusti instance
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kontejneru. Z jednoho obrazu lze spustit vice kontejnerovych instanci. Piikaz exec
umoznuje spousténi piikazil v rdmei béziciho kontejneru.

PushH ﬂPuII

ﬁ Obraz :> Kontejner
Build Run

Exec

Sablona pro
vytvoreni
obrazu

Obrazek 2.9: Obecny postup kontejnerizace. Zdroj: vlastni

2.3.5 Docker

Docker je oteviend platforma pro vyvoj, spousténi a spravu kontejnerizovanych
aplikaci, kterd se se brzy po vydani (2013) stala standardem v oblasti kontejnerizace.
Docker je vytvotfen v programovacim jazyce Go a ke své funkénosti vyuziva né€kolik
funkci linuxového jadra. Napiiklad pii vytvareni kontejnerGi pouziva technologii
jmennych prostorti (namespaces). Kdyz je kontejner spustén, Docker pro néj vytvoii
kolekci jmennych prostort, které poskytuji vrstvu izolace pro bézici procesy uvnitt
kontejneru. [17]

Architektura platformy Docker

Docker je postaven na architektuie klient-server. Docker klient komunikuje pfes
sitové rozhrani pomoci REST API s analogii serveru zvanou Docker daemon, ktera
zajistuje vytvareni, provoz a distribuci obrazli a kontejnerti. Klient i daemon mohou
fungovat na stejném systému nebo je mozné pfipojit klienta ke vzdalenému daemonu.
Alternativou k Docker klientovi je Docker Compose, ten poskytuje funkcionalitu k praci

s aplikacemi slozenymi z vice kontejnert. [17]

Obrazek 2.10 popisuje obecnou architekturu platformy Docker.
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Klient Daemon

Registr

docker build > )
Kontejnery Obrazy
docker pull L=
docker run =
Kontejner A Obraz A
Kontejner A < Obraz B
Kontejner B

Obrazek 2.10: Architektura platformy Docker. Pievzato a upraveno podle zdroje: [17]
e Docker daemon

Daemon oznacuje program béZzici nepfetrzité na pozadi systému, ktery zpracovava
obdrzené pozadavky. Docker daemon naslouché ptichozim pozadavkiim od klienta a na
jejich zéklad¢ spravuje Docker objekty, jako jsou obrazy, kontejnery a sité. Za tcelem
spravy sluzeb mtze také Docker daemon komunikovat i s jinymi daemony. [17]

e Docker klient

Primarnim zptsobem interakce mezi uzivatelem a Dockerem je Docker klient.
Pouzité ptikazy, jako naptiklad docker run, odesle klient pfes API daemonovi, ktery
danou operaci s objekty provede. Vyhodou klienta je, Ze mlize komunikovat s vice nez
jednim daemonem najednou. [17]

e Docker registr

Docker registr 1ze ptfirovnat k databazi Docker obrazli. Docker provozuje vlastni
vefejné piistupny registr pro sdileni obrazi zvany Docker Hub. V zakladu je Docker
nakonfigurovany tak, aby vyhleddval obrazy pravé na Docker Hubu. Pro zvySeni
bezpecnosti je mozné provozovat vlastni soukromy registr. [17]

Pouzitim piikazti docker push nebo docker pull se pozadované obrazy
nahravaji ¢i stahuji z uzivatelem nakonfigurovaného registru.

Docker objekty
Docker operuje s celou fadou objekti, nize je piehled téch nejcasteji vyuzivanych.
e Obrazy

Docker obrazy jsou ur¢ené pouze pro ¢teni a obsahuji pokyny pro vytvoreni Docker
kontejnertl. Casto byvaji zalozeny na jiném Docker obrazu, ktery dale upravuji nebo
pfizplsobuji. Zakladem obrazu muze naptiklad byt obraz distribuce Linuxu Ubuntu,
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nasledné obraz nainstaluje webovy server Apache a webovou aplikaci se
vSemi konfigura¢nimi detaily, které jsou potiebné pro jeji ispésné spusténi. [17]

Uzivatelé si mohou vytvaret své vlastni obrazy nebo mohou pouzit ty vytvoiené a
publikované v registru jinymi uzivateli. Pro vytvofeni vlastniho obrazu slouzi soubor
zvany Dockerfile (Sablona — viz obrazek 2.9). V Dockerfile se pomoci jednoduché
syntaxe definuji kroky potiebné k vytvofeni obrazu a jeho spuSténi. Kazda instrukce
v souboru vytvoii vlastni vrstvu a pokud se Dockerfile zméni, tak se pfi opakovaném
sestaveni obrazu znovu vytvofi pouze pozménéné vrstvy. Tato skuteCnost je jednim
z diivodd, pro¢ je kontejnerizace rychlej$i a méné naro¢nd na pamétové pozadavky ve
srovnani s ostatnimi virtualiza¢nimi technologiemi. [17]

e Kontejnery

Docker kontejnery jsou spustitelnymi instancemi Docker obrazi, které se daji
vytvaret, spoustét, zastavovat, pfesouvat a mazat pomoci Docker rozhrani. V zakladnim
nastaveni jsou od sebe kontejnery relativné dobie izolované. To, jak jsou kontejnery
navzajem izolované, lze tidit ptes Docker sité. Ke kontejneru je mozné ptipojit uloziste
nebo vytvofit novy obraz podle jeho soucasného stavu. Pokud se kontejner odstrani, ztrati
se 1 vSechny provedené zmény s vyjimkou téch ulozenych v trvalém tulozisti. [17]

2.3.6 Singularity

Singularity je alternativou k Dockeru, jednd se také o open-source kontejneriza¢ni
platformu. Byla vyvinuta v Lawrence Berkeley National Laboratory s cilem zvysSit
mobilitu vypocetni sily ve védecké oblasti a umoznuje vytvaret a spoustét kontejnery
lehce pienositelnym a reprodukovatelnym zplisobem. Architektura Singularity zajistuje,
aby bézni uzivatelé mohli bezpecné operovat s kontejnery na klastrovém systému HPC
(High Peformance Computing) bez moznosti prav root (nejvyssi opravnéni). Singularity
oproti platformé Docker pouziva jednodussi pfistup bez procesu daemona. Veskeré
operace jsou provadény pouze s uzivatelskymi pravy a k izolovani procest je rovnéz
vyuzita technologie jmennych prostort (namespaces). Vyhodou Singularity je, Ze miize
pouzivat jak Singularity, tak i Docker obrazy, bud’ pfimo pro spousténi nebo také jako
zaklad v Sabloné pro sestaveni obrazu. Podobn¢ jako Docker disponuje Singularity
vefejnym registrem pro obrazy. [18]

Prednosti Singularity: [19]

e Pouziti kryptografickych podpisti, deSifrovani vpaméti a imutabilniho
(neménného) formatu obrazi zajistuje ovéfitelnou reprodukovatelnost a
bezpecnost.

e Snadné pouzivani procesoru grafické karty (GPU), vysokorychlostnich siti a
paralelnich souborovych systémt jiz v rdmci vychoziho nastaveni.
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e Jednoducha pienositelnost a sdileni diky formatovani kontejneru do jediného
souboru.

e Efektivni model zabezpeceni. Uzivatel ma stejnd prava uvnitt kontejneru i mimo
néj a vzakladnim nastaveni neni mozné ziskat rozSifené opravnéni na
hostitelském systému.

2.4 Orchestrace kontejneri

Nékteré rozsahlejsi aplikace postavené na technologii kontejnerd a mikrosluzeb se
mohou skladat z desitek, stovek az tisicii kontejnert. Potieba, aby vSechny bézely a byly
spravovany nardz, zacne vyzadovat obrovské usili. Orchestrace kontejnerti je skvélym
zpusobem, jak automatizovat nasazeni, spravu, Skalovani a sitové propojeni kontejnert.
Orchestrace kontejnerti poméha nasadit stejnou aplikaci v odliSnych prostfedich, aniz by
se musela jakkoli upravovat.

2.4.1 Proces orchestrace

VétSina néstrojii pro orchestraci kontejnerti se odliSuje ve svych metodologiich, ale
jejich princip zastava podobny. Zakladem je konfigura¢ni soubor (nejcastéji ve formatu
YAML nebo JSON), ktery definuje pozadovanou podobu konfigurace. Néstroje maji
implementovanou vlastni inteligenci, sjejiZz pomoci se snazi pozadovaného stavu
dosahnout. [20] [21] Konfiguracni soubor typicky obsahuje: [22]

e Definici obrazli utvarejici aplikaci a kde se nachéazeji (lokalné nebo néktery z
registrl)

e Definici a zabezpeceni sitovych propojeni mezi kontejnery

e Informace o poskytovani paméti a dalSich zdroji kontejnerim

Orchestra¢ni nastroj na zakladé pozadavkd a omezeni uvedenych v konfigura¢nim
souboru naplanuje nasazeni kontejnert. Po nasazeni nastroj spravuje a fidi Zivotni cyklus
aplikace podle Sablony definujici kontejner (napt. Dockerfile) coz zahrnuje: [22]

o Skalovani, vyvazovani zatéze a alokaci zdrojil nap#i¢ kontejnery

e Zajisténi dostupnosti a vykonu aplikace i v ptipad¢ vypadku nebo nedostatku
systémovych prostiedk

e Sbér a uklddani informaci o akrudlnim stavu a vykonu aplikace

2.4.2 Vyhody orchestrace

Orchestrace kontejnerti je klicem k praci s kontejnery a umoziiuje na maximum
vyuzit jejich vyhod. Véetné toho nabizi i vlastni pozitiva: [20]

vvvvvv

o ZjednoduSeni operaci: Toto je nejdilezitéjsi piinos orchestrace kontejnert.
Velké mnozstvi kontejnerti se rychle stava slozitym na Gdrzbu, kterd se mlize
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vymknout kontrole. Diky orchestraci se udrzba stavd zvladnutelnou, protoze
automatizuje velkou ¢ast pottebné prace.

Odolnost: Nastroje pro orchestraci a spravu kontejneri mohou automaticky
restartovat nebo Skalovat kontejnery, ¢imz zvysuji odolnost aplikace.
Zabezpeceni: Automatizovany piistup ke slozitym ulohdm poméha udrzovat
vy$si uroven bezpec€nosti aplikaci tim, Ze snizuje nebo dokonce eliminuje riziko
lidského pochybeni.

2.4.3 Kubernetes

Kubernetes je nejpouzivanéjsi open-source platforma pro orchestraci kontejnert.

Predtim nez byl Kubernetes zptistupnén jako open-source, tak byl vyvijen jako interni

nastroj pro orchestraci kontejnerti ve spolecnosti Google. Své oblibé se Kubernetes tési

diky siroké skale funkci, neustale rostoucimu ekosystému podplrnych nastrojli a rozsahlé

podpoie mezi poskytovateli cloudovych sluzeb (Amazon Web Services, Google Cloud,
Microsoft Azure a dalsi). [23]

Vyhody Kubernetes

Vysledkem komplexnéjsi a propracovanéjsi funkcénosti v nékolika smérech jsou

vyhody, které na rozdil od konkuren¢nich néstroji Kubernetes nabizi. [23]

Nasazeni kontejnerti: Kubernetes nasadi kontejnery na ureny hostitelsky systém
a udrzuje je spusténé v pozadovaném stavu.

Poskytovani 0lozisté: Kubernetes podle potieby dokaze kontejnery pfipojit k
mistnimu nebo cloudovému ulozisti.

Vystaveni sluzby: Kubernetes umoziuje automaticky zptistupnit kontejner jinym
kontejneriim nebo internetu prostfednictvim IP adresy nebo DNS.

Kontrola funk¢nosti: Pokud se kontejner jakkoli poskodi nebo ptestane fungovat,
Kubernetes ho restartuje nebo nahradi.

Vyrovnavani zatéze: Jestlize se zvysi provoz aplikace, Kubernetes ji automaticky
Skaluje a vyvazuje zatéz, aby byla zajiSténa stabilita.

Architektura platformy Kubernetes

Kubernetes se fidi podle architektury klient-server a jeho hlavim cilem je zjednodusit

spravu kontejnerti poskytovanim pozadovanych funkci pies REST API.

Obrazek 2.11 ukazuje architekturu Kubernetes klastru s jednim hlavnim uzlem a

dvéma pracovnimi uzly.
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Obrazek 2.11: Architektura Kubernetes. Pievzato a upraveno podle zdroje: [24]

e Klastr

Klastry jsou zakladnimi prvky architektury Kubernetes. Skladaji se z uzli, z nichz
kazdy reprezentuje jeden hostitelsky stroj (virtualni nebo fyzicky). Kazdy klastr se sklada
z uzlu hlavniho (Master node), ktery funguje jako fidici uzel a kontaktni bod, a vice
pracovnich uzl (Worker nodes), které spoustéji a spravuji kontejnerizované aplikace. Je

mozné mit klastr nastaveny s vice hlavnimi uzly, ale standardné se pouziva nastaveni s

jednim. Uzivatelé mohou interagovat s klastrem pomoci uzivatelského rozhrani nebo

rozhrani ptikazové fadky — kubectl, které komunikuji ptimo s fidicim uzlem ptes API

server. [24] [25]
e Hlavni uzel

Hlavni uzel obsahuje komponenty: [24] [25]

o eted — Jednoduchd distribuovand databaze na principu kli¢-hodnota pro

ukladani informaci o klastru (pocet podi, jejich stav atd.). Z divodu

bezpecnosti je pfistupna jen z API serveru.

o API server — Pfijima vSechny REST pozadavky na upravu klastru. Také

jako jedind komponenta komunikujici s etcd databazi zajistuje spravné

ukladani dat.

o Kontrolér — Pomoci na pozadi bézicich procest reguluje stav klastru a
provadi rutinni ulohy. Pokud se zméni konfigurace (napf. zmeéna
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parametru v konfiguranim  souboru),  kontrolér na  nové
nakonfigurovaném pozadovaném stavu zacne pracovat.

o Planova¢ — Na ziklad¢ pozadovanych zdroji a dostupné vypocetni
kapacity automatizuje, kdy a kde maji byt kontejnery nasazeny. Planovac
musi mit informace o celkovych dostupnych zdrojich a o zdrojich aktualné
ptidélenych kazdému z uzla.

e Pracovni uzel

Kazdy pracovni uzel obsahuje nastroj pro spravu kontejnertt (Docker) a dvé dalsi
komponenty: [24] [25]

o Kubelet — Pravideln¢ prostfednictvim API serveru pfijima nové nebo
upravené nastaveni podl a obstarava, Ze pody nebo jejich kontejnery
nejsou poskozené a funguji v pozadovaném stavu.

o Kube-proxy — V ptipad¢ potieby vystavuje sluzby vnéjSimu svétu a
provadi preddvani pozadavkl do spravnych kontejnert skrze izolované
sit€ uvniti klastru.

e Pod

Pody jsou skupiny obsahujici jeden ¢i vice kontejnerti, které by mély byt fizeny jako
jedna aplikace (sdileji stejné vypocetni zdroje a sit’). Kdyz se provoz do kontejneru v podu
zvétsi nad hranici, kterou dokaze zvladnout, Kubernetes zreplikuje pod do dalSich
pracovnich uzll v klastru. [24] [25]

e Nasazeni (Deployment)

Nasazeni neboli deployment je soubor ve formatu YAML, ktery popisuje
pozadovany stav podii (obrazy pro vytvofeni kontejnerti, pocet replik podd atd.).
Kontrolér postupné upravuje prostfedi tak, aby jeho aktudlni stav odpovidal tomu
specifikovanému v souboru nasazeni. [24] [25]

2.5 Nextflow

Nextflow je framework pro vytvateni, spousténi a spravu bioinformatickych pipeline
a zarovei se jednd o doménové specificky jazyk (DSL — Domain Specific Language),
ktery vychazi z programovaciho jazyku pro platformu Java — Groovy. Jazyk Nextflow je
navrzen, aby mél minimalni kiivku uceni. Novi uzivatelé k vyvoji pipeline vyuziji
dosavadni dovednosti a nemuseji se tak ucit novy programovaci jazyk kompletné od
zacatku. [2] [26]

Kvili neustdle nartstajicim objemiim dat jsou techniky pro jejich zpracovani a
analyzu ¢im dal tim vice nezbytné. NejlepSim zpisobem, jak se s problémem velkého
mnozstvi dat vypotéadat, je pouZiti paralelizovanych a distribuovanych vypocti. Bohuzel
bézné dostupné bioinformatické nastroje tyto moznosti neposkytuji a pokud ano, tak jen
velice omezenég, ale pouziti téchto néstroji vyzaduje komplexni znalosti. Zakladem
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frameworku Nextflow je dataflow programovaci model, ktery zna¢né simplifikuje psani
paralelnich a distribuovanych pipeline bez nadbytecné slozitosti a s cilem soustfedit se na
tok dat, tedy na funk¢ni logiku aplikace. Nextflow je navrzen na zaklad€ platformy Linux,
kterd poskytuje velké mnozstvi jednoduchych, ale vykonnych nastroji pro piikazovy
fadek a skriptovani. Tyto nastroje pohromadé usnadiiuji slozité manipulovani s riznymi
druhy dat. Vypada to tak, Ze skript Nextflow je slozen z n€kolika procesi. Kazdy proces
spousti dany skript nebo nastroj a k tomu je pfiddna moznost koordinace a synchronizace
spousténi procest pouhym specifikovanim jejich vstupti a vystupt. [2] [26]

2.5.1 Struktura pipeline

Pipeline mohou byt reprezentovany jako grafy, kde uzly jsou procesy a hrany jsou
kanély. Procesy jsou bloky koédu napsané v jakémkoliv programovacim jazyce
spustitelném na platformé Linux (Python, Bash, Perl atd.), které mohou byt spoustény
stejn¢ jako skripty nebo programy, kdezto kandly jsou asynchronni fronty spojujici
jednotlivé procesy pomoci vstupti a vystupt. Kazdy proces je nezavisly viici ostatnim a
muze byt spoustén paraleln€¢ v zavislosti na poctu prvkl v kanalu. Z obrazku 2.12
zobrazujiciho strukturu pipeline je patrné, ze procesy A a B mohou béZet paralelné, ale
proces C je spusteén teprve az po jejich dokonceni. [26]

Kanal 1 . Proces A Kanal 2

Data

Proces B
Kanal 1 Kanal 3

Y

Obrazek 2.12: Struktura pipeline. Pievzato a upraveno podle zdroje: [26]

2.5.2 Procesy

Proces oznacuje zakladni procesni primitiv pro spousténi uzivatelskych skripti.
Definice procesu musi zacinat klicovym slovem process, za kterym nésleduje nazev a
télo procesu ohraniceno slozenymi zavorkami. Télo musi obsahovat textovy fetézec
reprezentujici procesem spoustény piikaz nebo skript. [27]

Ptiklad jednoduchého procesu je znadzornén na obrazku 2.13.
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process pozdrav {

echo 'Ahoj!' > pozdrav.txt

Obrazek 2.13: Priklad procesu. Zdroj: vlastni

Uvnitt kazdého procesu miize byt definovano az 5 bloki: direktivy, vstupy, vystupy,
podminkovou klauzuli a skript. Syntax procesu je definovana na obrazku 2.14.

process < nazev > {
[ direktivy ]

input:
< vstupy procesu >

output:
< vystupy procesu >

when:
< podminka >

[script|shell|exec]:
< spousteny blok kodu >

Obrazek 2.14: Syntax procesu. Pfevzato a upraveno podle zdroje: [27]

Direktivy

Pouzitim bloku direktiv 1ze poskytnout aktualnimu procesu volitelné nastaveni, a tim
ovlivnit jeho pribéh. Direktivy musi byt definovany v horni ¢ésti téla procesu pied
kterymkoli jinym blokem. Né&kterd nastaveni jsou dostupnd pro vSechny procesy, ale

nékterd zavisi na praveé pouzivané exekucni platformé. [27]
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Vstupy

Jelikoz jsou jednotlivé procesy od sebe navzajem izolované, jedinou moznosti, jak
mohou mezi sebou komunikovat, je posilani hodnot pomoci kanalt. Blok vstupt urcuje,
z jakych kanalti ma proces pfijimat data. Je mozné definovat pouze jediny blok vstupii a
ten musi deklarovat jeden nebo vice vstupnich kanali. [27]

Vystupy

Blok vystupti umoziuje uzivateli definovat kanaly pouzivané procesem k odesilani
vytvotenych vysledki. V procesu miize existovat pouze jeden blok vystupi, ktery musi
obsahovat jeden nebo vice vystupnich kanald. [27]

Podminka

Cast deklarovana vyrazem when dovoluje uZivateli definovat podminku, jez musi
byt splnéna, aby mohl byt proces spustén. Podminkou muize byt jakykoliv vyraz
nabyvajici pouze dvou hodnot — pravda (#rue) respektive nepravda (false). Vyuziti
podminky je uzitecné, pokud je potieba povolit ¢i zakadzat spousténi procesu na zakladé
riznych hodnot vstupti a parametrti. [27]

Skript

Proces miize obsahovat pouze jediny blok kodu definujici spustitelny piikaz nebo
skript jako textovy fetézec (string). Pokud proces obsahuje deklarace vstupii a vystupt,
musi byt navic blokem poslednim. Zadany fetézec se spusti jako skript v jazyce Bash a
muze se skladat z jakéhokoliv ptikazu, skriptu anebo jejich kombinace, které by normélné
Sly spustit v pfikazovém tadku nebo jako bézny Bash skript. Jedinym omezenim pro
pouziti ptikazl je, ze prikazy musi byt dostupné v systému, kde je Nextflow skript
spoustén. [27]

Télo skriptu obsahujici kéd disponuje vice moznostmi, jak jej zapsat. Textovy
fetézec Ize definovat pomoci jednoduchych uvozovek (') nebo dvojitych uvozovek (") a

vice fadkové fetézce tremi znaky jednoduchych (' ' ") nebo dvojitych uvozovek (""").
Mezi témito zplisoby je nepatrny ale velice podstatny rozdil. Retzce zadinajici znakem
dvojitych uvozovek podporuji substituci proménnych, zatimco fetézce zacinajici

jednoduchymi uvozovkami takovou funkcionalitu nepodporuji. [27]

Problém nastava, pokud je potieba v kodu pfistupovat jak k proménnym Nextflow
tak k systtmovym proménnym. Oba typy se totiz oznacuji znakem dolaru ($) pted
samotnym nazvem. Nas$tésti jde situaci vyfeSit prostiednictvim tzv. ,.escapovani‘
systémovych proménnych, coz znamend, ze se pfed systémové proménné piida znak
zpétného lomitka (\). [27]
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Proménna $pozdrav z ukazky kodu na obrazku 2.15 musi byt definovana ve skriptu
diive pfed procesem a Nextflow ji poté nahradi skutecnou hodnotou. Oproti tomu
proménna $USER musi existovat v prostiedi systému, kde je skript spoustén.

pozdrav = 'ahoj'
process prikladEscaping {

script:

echo Uzivatel \$USER rika $pozdrav

Obrazek 2.15: Priklad ,,escapovani systémové proménné. Zdroj: vlastni

Shell

Alternativou k bloku definovanému jako script je blok shell. RozliSuje je ale
jeden dilezity rozdil. Shell pouziva znak vykti¢niku (!) jako oznaceni pro Nextflow
proménné misto obvyklého dolaru ($). Takto je mozné pouzit Nextflow i Bash proménné
ve stejném kodu (viz obrazek 2.9) bez nutnosti escapovani Bash proménnych jako je to
v piipadé script bloku. Kéd procesu se tak stava 1épe Citeln€jSim a udrzovatelnym. [27]

V ptikladu na obrazku 2.16 je zndzornéno pouziti obou typti proménnych v jednom
kusu koédu. Proménna $USER je spravovana systémovym interpretem Bash,
ale ! {ovoce} je zpracovana pomoci Nextflow jako proménna v rdmci procesu.

process shellPriklad {

input:
val ovoce from 'jablko', 'banan', 'mango’

shell:

echo Uzivatel $USER ma rad !{ovoce}

Obrazek 2.16: Priklad pouziti bloku shell. Zdroj: vlastni
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Nativni kod

V procesech je mozné spoustet i nativni kod jiny nez pouze systémové skripty. To
znamena, ze misto specifikovani ptikazli v textovém fetézci 1ze proces definovat pomoci
jazyka Nextflow jako ve zbytku skriptu. K docileni této funkcionality staci v procesu
zaménit klicové slovo script za vyraz exec. [27] Ptiklad pouziti nativni exekuce kodu

je na obrazku 2.17.
process vypisPozdravy {

input:
val pozdrav from 'Ahoj', 'Hello', 'Ciao’

exec:
println "$pozdrav"

Obrazek 2.17: Nativni exekuce. Zdroj: vlastni

2.5.3 Kanaly

Jelikoz je framework Nextflow vytvofen na zékladé¢ programovaciho modelu
Dataflow, tak jediny zplsob, jak mohou mezi sebou jednotlivé procesy komunikovat je
prostiednictvim kanalti. Kanaly se vyznacuji dvéma zasadnimi vlastnostmi. Zaprvé,
odesilani dat je asynchronni operace, kterd se dokonci okamzité bez toho, aby musela
¢ekat na proces, jenz data ptijima. Druhou vlastnosti je, Ze ptijem dat blokuje cely proces,
dokud vsechna data nedorazi. [28]

Nextflow rozliSuje mezi dvéma typy kanala: kandl fronty (queue channel) a kanal
hodnoty (value channel).

Kanal fronty (Queue channel)

Jedna se o neblokujici jednosmérnou FIFO (First In, First Out) frontu spojujici dva
procesy. Kandly fronty byvaji vétSinou vytvareny nékterou z preddefinovanych metod
(of, from, fromList) nebo jako vystup procesu pouzitim vyrazu into. Stejny kanal
nemuize byt pouzit vicekrat nez jednou jako vstup procesu a jednou jako vystup procesu.
Pokud je potfeba propojit kanal s vice nez jednim procesem, lze vytvotit nékolik jeho
kopii a kazdou pouzit zvlast’ pro jednotlivé procesy. [28]

Kanal hodnoty (Value channel)

Také oznacovany jako singleton kandl je vazan na jedinou hodnotu a je mozné ho
Cist neomezené krat. Z tohoto diivodu miize kanal propojovat vice procesti najednou.
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Kandl lze vytvofit pomoci pfeddefinované metody value nebo pomoci operatort
vracejici pouze jedinou hodnotu (min, max, sum, count atd.). 28]

2.5.4 Nextflow a kontejnery

Nextflow podporuje nekolik riznych platforem pro kontejnerizaci, coz umoziuje
zabalenim knihoven a zdvislosti do jednotného formatu vytvafet samostatné a
reprodukovatelné pipeline.

Docker

Nextflow skript neni potfeba nijak upravovat, aby jej bylo mozné spustit pomoci
Dockeru. Sta¢i definovat Docker obraz, ze kterého maji byt kontejnery vytvoreny. Pfi
kazdém spusténi skriptu ho Nextflow spusti uvnitt vytvofeného kontejneru. Prakticky to
vypada tak, ze Nextflow automaticky zabali vSechny procesy skriptu a spusti je pomoci
ptikazu docker run spolu se zadanym Docker obrazem. [29]

Soucésti poskytnutych Docker obrazli muze byt jakykoliv ndstroj potiebny
k provedeni procesu. Kontejnery jsou spoustény zpusobem, ktery zarucuje, ze soubory
s vysledky procest se vytvaii v hostitelském souborovém systému. Diky tomu nejsou pro
spusténi nutné zadné dalsi kroky a nijak to neovliviiuje prabéh pipeline. [29]

Singularity

Integrace s platformou Singularity je zaloZena na stejném modelu pro spousténi
kontejneri jako v ptipadé Dockeru. Plati i stejna pravidla, neni potieba skript upravovat
a staci jen poskytnout obrazovy soubor Singularity. Vyhodou Singularity je moznost
spousténi kontejnert bez nejvyssiho opravnéni a také, Ze nevyuziva samostatny proces
daemona. Proto je Singularity vhodné&jsi pro pouziti s technologii HPC. [29]

2.5.5 Exekucni abstrakce

Zatimco v architektufe Nextflow proces urcuje kod (piikaz nebo skript), ktery musi
byt spustén, exekutor definuje, jakym zplisobem je v cilovém systému proces skute¢né
proveden. Nextflow tudiz vytvari abstrakéni vrstvu mezi funkéni logikou pipeline a
systémem, na kterém je pipeline spousténa. Kazdad pipeline mize byt diky tomu bez
problému spusténa na lokalnim pocitaci, gridové platformé nebo v cloudu.

Nize je uvedeno nékolik podporovanych exekucnich platforem:

Lokalni

Ve vychozim nastaveni se pouziva lokalni pocita¢, ktery je velmi uziteCny pfi
testovani a vyvoji pipeline. Lokalni exekutor vyuziva piednosti vicejadrové architektury
poskytovaného procesoru a jednotlivé procesy paralelizuje vytvarenim vice vldken. [30]
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Kubernetes

Nextflow disponuje vestavénou podporou pro platformu Kubernetes, kterd
prostfednictvim Kubernetes klastru zefektiviiuje spousténi kontejnerizovanych pipeline.
Exekutor Kubernetes spousti kazdou pipeline jako objekt Pod, jenz provadi potfebnou
orchestraci pro uspésné dokonceni pipeline. [30]

AWS Batch

AWS Batch je vypocetni sluzba umoziujici spousténi kontejnerizovanych (pouziva
Docker) tloh v ramci cloudové infrastruktury Amazon. Flexibilné pfifazuje optimalni
mnozstvi vypocetnich zdroji na zakladé¢ pozadavki spousSténych uloh. Nextflow
poskytuje podporu pro AWS Batch, kterd dovoluje snadné nasazeni pipeline do
cloudového prostiedi bez nutnosti spravovani klastru virtudlnich strojt. [30]

Slurm

Slurm je open-source systém pro spravu klastru a planovac uloh. Poskytuje vlastni
framework pro spousténi a monitorovani paralelnich tiloh a fizenim fronty ¢ekajicich tiloh
rozhoduje o pfidéleni zdroji. Nextflow odesila do Slurm klastru kazdy proces jako
samostatnou vypocetni tlohu. [31]

2.5.6 Sdileni pipeline

Soucasti Nextflow je i integrace s hostovanymi platformami pro ukladani a sdileni
zdrojovych kodi, jako GitHub, GitLab nebo BitBucket. Diky této funkcionalité je mozné
konzistentnéji spravovat vyvijeny kod nebo pouZzivat pipeline jinych uZzivatelt rychlym a
jednoduchym zptisobem.

Pti spusténi pipeline se Nextflow nejprve v ramci prostfedi snazi najit soubor se
zadanym nazvem, ale jestlize neexistuje, za¢ne hledat na platformé GitHub (pokud neni
jinak nastaveno) veiejné ulozisté se shodnym nazvem. V piipade, ze je repozitar nalezen,
tak se automaticky stahne a pipeline se spusti. Pro spravné pouZiti pipeline ze vzdaleného
ulozist€¢ je nutné dodrzet korektni syntax. Néazev musi byt ve tvaru -
{uzivatelsko_jmeno}/{nazev_repozitare}.[32]

2.5.7 Vyhody Nextflow

Rychlé prototypovani

Umoziuje rychlé vytvofeni malé pipeline, kterd mlize byt vyvijena inkrementaIné.
Kazda uloha je nezavislda a mlze byt jednoduSe pfidana k dal§im. Moznosti je i
pfepouzivani jiz existujicich skriptl a nastrojii bez nutnosti jejich upravovani a bez
zavislosti na programovacim jazyce. [33]
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Reprodukovatelnost

Podporuje vyuziti kontejnerovych technologii Docker a Singularity. Jejich vyuziti
déla pipeline reprodukovatelné v jakémkoliv prostiedi UNIX. Navic integrace
s platformami pro sdileni a ukladani zdrojovych kédi umoziuje ptimé pouziti specifické
verze pipeline pfimo z repozitafe. Nextflow ji stahne a pouZzije pfimo za béhu. [33]

Prenositelnost

Nextflow lze pouzit na spousté platforem bez nutnosti upravovani kodu. Podporuje
nékolik planovaci uloh (Sun Grid Engine, Slurm, Portable Batch System atd.) a cloudové
platformy jako Amazon Web Services, Google Cloud Platform a dalsi. [33]

Skalovatelnost

Zakladem Nexflow je programovaci model Dataflow, ktery zjednodusSuje vytvareni
slozitych pipeline. Nextflow se postara o paralelizovani procest bez dal§iho dodate¢ného
kédu. Vysledné aplikace jsou paralelizované a 1ze je Skalovat bez pfizpiisobeni specifické
platformni architektute. [33]

Obnovitelnost

Vsechny pribézné¢ vysledky produkované vramci spusténé pipeline jsou
automaticky sledovany. Pro kazdy proces se vytvoii docasnd slozka, a ta je v pfipadé
potieby, pii opakovaném spusténi pipeline, obnovena. [33]
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3

Cile prace

Hlavnim cilem prace je vytvofeni univerzalniho néstroje pro spousténi, spravu a

monitorovani bioinformatickych pipeline. Motivaci pro jeho vytvofeni je snaha usnadnit

vyvoj a rozvoj laboratornich informacnich systémt, pfevazné v oblasti automatizace

kazdodennich vypocetnich tkond. Takovy systém musi byt vysoce integrovatelny

pomoci standardnich néstroji a umoznit rychly vyvoj existujicich aplikaci. Pro splnéni

vyse uvedeného byly definovany konkrétni podcile této prace:

Popsat moznosti nastroje Nextflow pro exekuci bioinformatickych pipeline
véetne nasazeni.

Implementovat ¢i integrovat existujici REST API pro ovladani Nextflow a
nastroje, jako celku.

Implementovat ¢i integrovat existujici feSeni pro monitoring pipeline.

Vytvotit dokumentaci k nastroji a instalani pfiru¢ku pro uvedeni nastroje do
provozu.

Zmapovat a popsat moznosti kontroly zdroji (resource management) pro tento

nastroj.
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4 Metody

V nésledujici kapitole jsou shrnuty podrobnosti o navrhu, pouZitych technologiich a

implementaci vyvijeného nastroje.

Resersi bylo zjisténo, ze vyvojem podobného produktu [34] se zabyvali védci

z univerzity Clemson v Jizni Karolin€, konkrétné Dr. Ben Sherman. S vyvojem ale v roce

2021 skoncil, a protoze se jednd o open-source projekt, mohl byt pouzit jako zékladni

stavebni kdmen pro nastroj, ktery je hlavnim pfedmétem této prace.

woewe

4.1 Analyza pozadavki

Jednotlivé pozadavky vychazi ze zadani a cilt préce.

e REST API, které umozni instance bioinformatickych pipeline:

O

O O O O O

O

Vytvaret
Spoustét
Zastavovat
Znovu spoustét
Upravovat
Monitorovat
Odstranovat

e Snadné nasazeni a uvedeni do provozu

e Automatické pififazovani a sprava vypocetnich zdrojii

e Moznost monitorovani vypocetnich zdroji pro kazdy béh

e UmozZnit pfifazovani priority jednotlivym pipeline (pipeline A ma vyssi prioritu

nez pipeline B, proto bude spusténa diiv)
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4.2 Pripady uziti

Jelikoz pouziti néstroje vyzaduje alespont minimalni znalosti programovani, které
jsou dostacujici 1 k jeho zprovoznéni, a navic pozadavky nejsou specifikovany pro vice
uzivatelskych roli, jsou ptipady uziti (viz obrazek 4.1) definovany pro jediného aktéra —
uzivatele.

Nasazeni
néastroje

Spusténi
nastroje

Vytvéreni,
upravovani a
odstrarnovani
instanci pipeline

Spréava instanci

UzZivatel pipeline

Monitoring
instanci pipeline

Obrazek 4.1: Diagram piipadl uziti. Zdroj: vlastni

Nasazeni nastroje

Nastroj musi byt mozné nasadit jednoduchym zplsobem do riznych prostfedi na
nékolika platformach.

Spusténi nastroje

Uvedeni nastroje do provozu nesmi vyzadovat zadné specialni dovednosti a musi byt
proveditelné co nejmensim poctem piikaza.
Vytvareni, upravovani a odstrafiovani instanci pipeline

Uzivatel ma moznost vytvaret, po vytvoreni upravovat a odstranovat jednotlivé
instance pipeline.

Sprava instanci pipeline

Sprava nad jednotlivymi instancemi pipeline zahrnuje operace jako je jejich
spousténi, zastavovani, restartovani.
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Monitoring instanci pipeline

Monitoring umoziuje sledovat akrudlni stav instanci pipeline, jako napiiklad
¢ekajici, bézici, dokoncena a také informace o jejich priibéhu neboli log.

4.3 Vybér technologii

Pouzité technologie byly vybrany podle analyzy bézné dostupnych a nejcastéji
pouzivanych nastrojl z prvni poloviny prace. Zaroven byl kladen diiraz na to, aby pomoci
modernich trendl spliiovali stanovené pozadavky a byly jednoduché na implementaci.
Nékteré technologie byly predem ureny zadanim prace nebo vybérem jiz existujicich
projektt jako zaklad néstroje.

4.3.1 Nextflow

Framework Nextflow jiZ sdm o sobé splituje n¢které z kladenych pozadavki a nabizi
prostiedky pro praci se standardizovanymi pipeline. Obrovskou vyhodou Nextflow je, ze
poskytuje celkem snadné integrovani velkého mnozstvi modernich nastrojii a tato
podpora se s kazdou dalsi vydanou verzi rozsifuje o nové moznosti.

4.3.2 Python

Python je open-source vysokouroviiovy programovaci jazyk. Je zafazovan mezi
skriptovaci jazyky, ale svymi moznostmi tuto kategorii zna¢n¢ prevySuje. Python
podporuje riizné zplsoby programovani, jako objektové orientovany pfistup,
proceduralni programovani nebo funkcionalni programovani. Zptsoby je mozné pouzivat
volitelné, a to i v ramci jedné aplikace, zalezi jen na schopnostech programatora a
feSeném problému. Diky zminéné variabilité¢ a velmi dobré Citelnosti je jazyk Python
velice efektivni a produktivni z pohledu rychlosti vytvafeni aplikaci. K dispozici je veliké
mnozstvi knihoven, které zna¢né usnadiiuji feSeni problémi z riznych oblasti, a tim
vyznamné zrychluji vyvoj aplikaci, od téch jednoduchym se struénym zdrojovym kédem
az po komplexni skladajici se z nékolika moduli. [35]

Framework Tornado

Tornado je webovy framework pro programovaci jazyk Python vytvofeny specialné
pro praci s asynchronnimi procesy. Je navrzen, aby byl jednoduchy a Skéalovatelny.
Nejcastéji je pouzivany pro webové aplikace, které vyzaduji dobré Skalovani, ale lze jej
pouzit i v mnoho dalSich ptipadech. Kli¢ovymi vlastnostmi frameworku jsou: [36]

e Schopnost zvladnout az tisice pfipojeni za sekundu
e Jednoduchy zptsob vytvaieni API
e Piedpfipravené komponenty
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Diky témto vlastnostem a podpofe neblokujicich webovych soketl je idedlnim
feSenim pro aplikace, které del$i dobu cekaji na sitové pozadavky nebo generovani
frameworku sada knihoven. Na rozdil od velkych frameworkli poskytuje Tornado jen
vazné potebné knihovny, coz udrzuje kod €istSim.

4.3.3 MongoDB

MongoDB je jednoduchd, objektové orientovand a Skalovatelnd open-source
databaze. Oproti tradicnim relacnim databazim pouziva kolekce misto tabulek a misto
fadkd dokumenty. Veskera data jsou ukladana ve formatu JSON a vyuziva se dynamické
databazové schéma, to znamend, ze data nemuseji mit piedem dany format. MongoDB
umoziuje aplikacim rychlou a jednoduchou integraci dat. [37]

Jelikoz se pocita s tim, ze vSechna data budou ve formatu JSON, je MongoDB
skvélou moznosti pro ukladani dat k jednotlivym instancim pipeline.

4.3.4 Docker

Kontejnerizace je velice dilezitym krokem pfi vyvoji nastroje. Izolovani nastroje do
kontejneru zajistuje jeho snadnou prenositelnost a signifikantné zjednodusuje nasazeni
do jakéhokoliv prostfedi. Platforma Docker je volbou ¢islo jedna, protoze se v dnesni
dobé povazuje za standard v technologii kontejneri a nabizi programatoriim piivétivé
prostiedi s mnozstvim uzitecnych funckionalit. Zabaleni nastroje do kontejneru navic
umoznuje pouziti platforem pro orchestraci, a tim automaticky fidit a monitorovat

pfifazovani vypocetnich zdrojt.

4.3.5 Kubernetes

Pro splnéni pozadavki na praci s vypocetnimi zdroji, jako je jejich monitorovani,
automatické pfifazovani a planovani je potieba vyuzit ndstroj pro orchestraci. Kubernetes
je nejrozsifengjsi platformou mezi uZivateli a také nejdostupnéj$i mezi provozovateli
cloudovych sluzeb. Poskytuje Sirokou paletu funkci, které se daji okamzité pouzit a usetti
tak Cas. Soucasti Nextflow je zabudovana podpora pro platformu Kubernetes, je mozné ji
pouzit jako exekutor pro pipeline. Proto je idedlnim spojenim mezi Nextflow a
technologii kontejnert, v tomto pfipadé Dockerem.

Kubernetes dashboard

Dashboard je webové uzivatelské rozhrani pro spravu a monitoring Kubernetes
klastru. Lze jej vyuzit pro odstrailovani problémi s kontejnerizovanou aplikaci a spravu
vypocetnich prosttedkl. Dashboard poskytuje ptehled o stavu bézicich aplikaci v klastru
a informace o stavu zdroju ¢i pfipadnych problémech, které se mohly vyskytnout. [38]
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Minikube

Minikube je nastroj, pomoci kterého je mozné snadno a rychle vytvofit lokalni
Kubernetes klastr v systémech Linux, Windows a macOS. Minikube je velice uzitenym
pfi vyvoji na lokdlnim pocitaci, protoze pokryva vétsinu funkcei dostupnych v normalnim
Kubernetes klastru. [39]

4.3.6 Helm

Zatimco kontejnerizace zlepSuje reprodukovatelnost a zjednodusuje nasazeni
aplikaci, Kubernetes vnasi do téchto akci vice komplexity. Helm poméha nasazovat a
spravovat Kubernetes aplikace prostfednictvim souborii ve formatu YAML, tzv. schémat
(charts). Schéma (Chart) ptedstavuje zabalenou aplikaci, je to soubor
predkonfigurovanych prostiedki aplikace, které 1ze nasadit jako jeden celek. Zpisob,
jakym Helm dokéaze spravovat jednotlivé aplikace, zvySuje produktivitu a snizuje
slozitost nasazeni. Casto pro nasazeni aplikace stadi jediny piikaz—helm install.[40]

4.3.7 GitHub

GitHub je webova platforma poskytujici verzovaci systém pro uchovavani, sdileni a
spravu zdrojovych koédua. Pro ulozeni kodu projektu diplomové prace je GitHub vhodny
zejména diky zabudovanému ndstroji GitHub Actions, ktery dokéze automatizovat

nasazeni a urychlit vyvoj aplikace. [41]

4.3.8 AngularJS

Angular]S je javascriptovy framework pro vytvareni webovych aplikaci, nejcastéji
jednostrankovych (single-page). [42] V préci je pouZit, protoze jeji soucasti je 1 ukazka
webového rozhrani pro koncové uzivatele.

4.4 Architektura reSeni

Konec¢na architektura néstroje vznikla na zakladé pouzitych technologii a dil¢ich
architektonickych pravidel. Kazd4 komponenta hraje diilezitou roli ve fungovani nastroje
jako celku a byla vybrana i na zdklad¢ jeji vnitini architektury z toho diivodu, aby bylo
jeji integrovani do vysledného produktu co nejsnazsi.

Obrazek 4.2 ptiblizuje zjednodusenou architekturu vysledného feseni.
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Obrazek 4.2: Simplifikovand architektura vysledného nastroje. Zdroj: vlastni

Koncovy uzivatel  Externi nastroj

REST API

REST API je tstfedni komponentou spojujici vSechny ¢ésti nastroje dohromady.
Muze pfijimat pozadavky bud’ pifimo ptes koncové body nebo prostiednictvim
uzivatelského rozhrani, které jen zjednoduSuje a uzivateli zpiehlednuje piimé vyuziti
koncovych bodl. Po zpracovani pozadavku komponenta ulozi pottebné informace do
databidze nebo zpracovany pozadavek predd frameworku Nextflow, jenz provede
nezbytné operace pro uspésné dokonceni ulohy. Napiiklad pii pfijeti pozadavku na
spusténi instance pipeline aktualizuje v jejim databdzovém dokumentu aktualni stav
(na bézici) a ve stejné chvili piikazem frameworku Nextflow zah4ji spusténi instance.

Nextflow

Nextflow mé na starost veskeré pracovni uUkony tykajici se bioinformatickych
pipeline. Uzivatel je od komponenty odstinén skrze REST API, a tudiZ s ni nepfijde
napiimo do styku. REST API definuje mnozinu moznych operaci nad instancemi pipeline
a pokud by chtél uzivatel pouzit funkcionalitu, kterou Nextflow disponuje, ale REST API
takovou moznost neposkytuje, musel by tak ucinit jediné zménou zdrojového kodu a
opétovnym nasazenim nastroje.

Kubernetes

Platforma Kubernetes ma na starost orchestraci samotného nastroje a také ma funkci
exekutoru Nextflow skripti. Pokazdé, kdyz ma byt instance pipeline spusténa, tak je
zabalena do vlastniho kontejneru a pro béh kontejneru je vytvoren samostatny pod. Novy
pod je vzdy po dokonceni pipeline odstranén. Manipulace s pody timto zpiisobem
umoznuje fizeni a spravu vypocetnich prostredkti pro kazdou pipeline.
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Aby bylo viibec mozné nastroj pouzivat, je k tomu potieba sluzby Kube-proxy. Ta
hraje dilezitou roli v komunikaci kontejnerti s vnéjSim svétem, kdy vystavuje sluzby
REST API a webové aplikace do vnéjsi sité a zprostfedkovava spojeni az ke kontejnerim
bézicich uvnitt Kubernetes podu. Koncovy uzivatel nebo externi néstroj mohou nasledné
bez problému vyuzit webovou aplikaci, poptipadé sluzby REST API.

Platforma Kubernetes nabizi jednu velice uziteCnou a pro tento nastroj dilezitou
funkcionalitu. Jde o moznost pfifazeni priority jednotlivym podim. A jelikoZ se kazda
instance pipeline spousti ve svém samostatném podu, je to jednoduchy zpusob, jak vyftesit
pozadavek na jejich prioritizaci.

MongoDB

Databdze MongoDB funguje jako ulozisté pro veskeré informace o instancich
pipeline. Je vyuzivand komponentou REST API, obousmérnd komunikace probiha
prostiednictvim knihovny PyMongo, ktera usnadiiuje zapis dotazi pro ukladani nebo
ziskavani dat.

Webova aplikace

Webova aplikace slouzi jako ukazka uzivatelského rozhrani pro koncové uzivatele.
Ukazuje, jak by v ptipad¢ pouziti nastroje, mohly externi néstroje pouzivat koncové body
komponenty REST API pro praci s instancemi pipeline. Zdrojovy kod aplikace je
vytvofen v programovacim jazyce AngularJS.

4.5 Nasazeni

K nasazeni néstroje je v prvni fad¢ potfeba mit vytvofeny Kubernetes klastr a néstroj
pro piikazovou fadku (kubectl) nakonfigurovany ke komunikaci s timto klastrem.
V této préci je k ukdzkovému nasazeni pouzit lokalni Kubernetes klastr vytvoreny
nastrojem minikube. K vytvoreni klastru sta¢i jediny piikaz:

e minikube start

Vystup po pouziti piikazu by mél vypadat ptiblizné€ jako na obrazku 4.3.

~ minikube start

minikube v1.24.0 on Darwin 10.15.7

Using the docker driver based on existing profile
Starting control plane node minikube in cluster minikube
Pulling base image ...

Updating the running docker "minikube" container ...
Preparing Kubernetes v1.22.3 on Docker 20.10.8 ...
Verifying Kubernetes components...

= Using image gcr.io/k8s-minikube/storage-provisioner:v5s
= Using image kubernetesui/dashboard:v2.3.1

= Using image kubernetesui/metrics-scraper:v1.0.7
Enabled addons: storage-provisioner, dashboard

/usr/local/bin/kubectl is version 1.19.7, which may have incompatibilites with Kubernetes 1.22.3.
= Want kubectl v1.22.3? Try 'minikube kubectl —— get pods -A'
Done! kubectl is now configured to use "minikube" cluster and "default" namespace by default

Obrazek 4.3: Vytvoreni lokalniho Kubernetes klastru piikazem minikube start. Zdroj: vlastni
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Dalsi krokem je povoleni dopliiku pro sbér dat o vyuziti vypocetnich zdroju. Je
k tomu uréen piikaz:

e minikube addons enable metrics-server

Jeho vystup je zndzornén na obrazku 4.4.

~ minikube addons enable metrics-server
= Using image k8s.gcr.io/metrics-server/metrics-server:v0.4.2

% The 'metrics-server' addon is enabled

Obrazek 4.4: Povoleni dopliiku pro sbér dat ohledné vyuziti vypocetnich zdroji. Zdroj: vlastni

Kubernetes klastr je tak pfipraveny a ted’ je na fad¢ stazeni repozitare se zdrojovym
koédem nastroje. Kod se nachazi na adrese — https://github.com/ihitch/DP.git
— a s jeho stazenim prostfednictvim piikazu git clone pomuze verzovaci néstroj git
(viz obrazek 4.5).

~ git clone https://github.com/ihitch/DP.git
Cloning into 'DP'...
remote: Enumerating objects: 52, done.
remote: Counting objects: 100% (52/52), done.

remote: Compressing objects: 100% (45/45), done.
remote: Total 52 (delta 2), reused 49 (delta 2), pack-reused ©
Unpacking objects: 100% (52/52), done.

Obrazek 4.5: Stazeni repozitate. Zdroj: vlastni

Po staZeni repozitdfe je potfeba zménit ndzev Docker obrazu v souboru
values.yaml, ktery se nachazi ve slozce helm. Nazev obrazu je upiesnén v nastaveni
sluzby WebServer pod kli¢em Image (viz obrazek 4.6) a jeho doporuceny format je
<uzivatelske_jmeno>/<nazev_obrazu>. Stejny nazev musi byt pouzit ze slozky
projektu pfi vytvoreni Docker obrazu a jeho nahrani do vzdaleného registru (ukazka
ptikazi na obrazku 4.7):

e cd DP
e docker build -t <uzivatelske jmeno>/<nazev_obrazu> .
e docker push <uzivatelske jmeno>/<nazev_obrazu>

: ihajaros/nextflow-api

Obrazek 4.6: Zména nazvu Docker obrazu pro nasazeni. Zdroj: vlastni
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docker build -t ihajaros/nextflow-api .
[+] Building 1.1s (14/14) FINISHED

Use 'docker scan' to run Snyk tests against images to find vulnerabilities and learn how to fix them
[ DP docker push ihajaros/nextflow-api

Using default tag: latest

The push refers to repository [docker.io/ihajaros/nextflow-apil

c99a4@10eclc: Pushed

417a958a2a6a: Pushed

dfb98425f7d@: Pushed

1f7e155b4fle: Pushed

faaafae8lec3: Pushed

9d3dd4c410d@: Pushed

1e2860ae4906: Pushed

3282155ebdd7: Pushed

3e549931e024: Layer already exists

latest: digest: sha256:697ee24253425199aalfle4e200e7558016d76bf2e96665dac1310d272dd92b4 size: 2212

Obrazek 4.7: Vytvoreni Docker obrazu a jeho nahrani do registru. Zdroj: vlastni
Nasleduje zména pracovniho adresare:
e cd helm
Ted’ je mozné aplikaci jednoduse nasadit jedinym ptikazem (ptiklad na obrazku 4.8):

e helm install nextflow-api .

~ cd DP/helm

helm helm install nextflow-api .
NAME: nextflow-api
LAST DEPLOYED: Mon May 9 22:30:59 2022

NAMESPACE: default
STATUS: deployed
REVISION: 1

TEST SUITE: None

Obrazek 4.8: Nasazeni nastroje. Zdroj: vlastni

Jeste je potieba dat frameworku Nextflow potfebnd prava, aby mohl vytvaret pody
v Kubernetes klastru a monitorovat vypocetni zdroje. Jde o dva ptikazy a jejich pouziti je
zobrazeno na obrazku 4.9:

e kubectl create rolebinding default-edit --
clusterrole=edit --serviceaccount=default:default

e kubectl create rolebinding default-view --
clusterrole=view --serviceaccount=default:default
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helm kubectl create rolebinding default-edit ——clusterrole=edit ——serviceaccount=default:default
rolebinding.rbac.authorization.k8s.io/default-edit created

[ helm kubectl create rolebinding default-view ——clusterrole=view ——serviceaccount=default:default
rolebinding.rbac.authorization.k8s.io/default-view created

Obrazek 4.9: Vytvoieni prav pro Nextflow. Zdroj: vlastni

Nastroj je nasazeny a staci jen dat Kubernetes klastru pokyn pro vystaveni jeho
sluzeb vnéjsimu svétu (obrazek 4.10). K tomu je uréen piikaz:

e minikube service nextflow-api --url

~ minikube service nextflow-api ——url
Starting tunnel for service nextflow-api.

| | |
| NAMESPACE | | TARGET PORT |

e — P — |~ T ———— |
| default | nextflow-api | | http://127.0.0.1:51841 |

|~ | e — |~ |
http://127.0.0.1:51841

Because you are using a Docker driver on darwin, the terminal needs to be open to run it.

Obrazek 4.10: Vystaveni néstroje. Zdroj: vlastni

Nastroj je nyni dostupny na vypsané adrese. Funk¢nost jde ovéfit dvéma zptisoby,
bud’ otevienim adresy v prohliZzeci a zobrazi se uzivatelské rozhrani nebo odeslanim
pozadavku na néktery z koncovych bodi REST API. Na obrazku 4.11 je priklad
pozadavku GET (néstroj curl) na koncovy bod pro vypis vSech instanci pipeline.
Odpovéd obsahuje prazdné pole, jelikoz jesté nebyla zadn4 instance vytvotena.

~ curl http://127.0.0.1:51841/api/workflows

{8}

Obrazek 4.11: Vypis vSech instanci pipeline. Zdroj: vlastni

Uzivatel ma také k dispozici webové rozhrani pro monitorovani stavu a spravu
Kubernetes klastru véetné vyuziti vypocetnich zdroji. Kubernetes Dashboard se otevie
ve vychozim prohliZeci (obrazek 4.12) po spusténi piikazu:

e minikube dashboard

+ ~ minikube dashboard
Enabling dashboard ...
= Using image kubernetesui/metrics-scraper:v1.0.7

= Using image kubernetesui/dashboard:v2.3.1

Verifying dashboard health ...

Launching proxy ...

Verifying proxy health ...

Opening http://127.0.0.1:56672/api/v1/namespaces/kubernetes-dashboard/services/http:kubernetes-dashboard:/proxy/ in your default browser...

Obrazek 4.12: Spusténi sluzby Kubernetes Dashboard. Zdroj: vlastni

4.5.1 Konfigurace sluzeb

Diky pouziti néstroje Helm je pomérné snadné konfigurovat nékteré z parametrti ¢i
konkrétni nastaveni nastroje. VSechny upravitelné hodnoty jsou shroméazdény v souboru
DP/helm/values.yaml a jejich konfiguraci pfed nasazenim je mozné ménit napiiklad
pocet procesortl, pamét’ RAM nebo velikost ulozisté pro beh aplikace.
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Uzivatel ma také moZznost upravovat stavajici nebo vytvaiet nové prioritni tfidy.
Aktudlné pouzivané tidy jsou definované v souboru DP/helm/templates/pc.yaml.
Jedna se o 4 tiidy:

e high-priority — Nejvyssi prioritni tfida. Pfi spousténi podu s touto tfidou je
umoznéno potlacit ostatni pody s nizsi prioritou.

e high-priority-np — NejvysSsi prioritni tfida, ale bez moznosti potlacovani
ostatnich podd.

¢ medium-priority-np — Prostfedni tfida. Je vychozi pro vSechny pody.

e low-priority-np — Nejniz$i prioritni tfida.

Prioritni tfida se k instanci pipeline pfifazuje pomoci direktivy pod a jeji varianty
priorityClassName. Piiklad pouziti je na obrazku 4.13.

process priklad {

pod priorityClassName: 'low=-priority-np'

Obrazek 4.13: Nastaveni prioritni tfidy. Zdroj: vlastni

4.6 Dokumentace REST API

REST API poskytuje synchronizovana data bud’ uzivatelskému rozhrani anebo
externimu nastroji. Veskera dat jsou odesilana i pfijimana ve strukturovaném formatu
JSON. Zakladni jednotkou je zdroj (resource), ktery muize byt obsaZen v kolekci
(collection). Kazdy zdroj i1 kolekce jsou identifikovatelné podle vlastniho jednozna¢ného
identifikatoru (URI) a Ize s nimi manipulovat pomoci standardnich HTTP metod pro
CRUD operace. Nazvy zdroju a jejich URI jsou v mnozném cisle a anglickém jazyce.

Piehled dostupnych koncovych bodit REST API a moznych metod je v nasledujici
tabulce 4.1.
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Koncovy bod Metoda Popis
/api/workflows GET Vrati  vypis  vSech
instanci pipeline
/api/workflows/0 POST Vytvofeni  instance
pipeline
/api/workflows/{id} GET Vrati instanci pipeline
podle ID
/api/workflows/{id} POST Upraveni instance
pipeline podle ID
/api/workflows/{id} DELETE Smazani instance
pipeline podle ID
/api/workflows/{id}/upload POST Nahrani  vstupnich
souborll pro instanci
pipeline
/api/workflows/{id}/launch POST Spusténi instance
pipeline
/api/workflows/{id}/resume POST Opétovné  spuSténi
instance pipeline
/api/workflows/{id}/cancel POST ZruSeni b&hu instance
pipeline
/api/workflows/{id}/log GET Ziskani logu 0
prabéhu instance
pipeline
/api/workflows/{id}/download | GET Stazeni  vystupnich
soubortl (.tar.gz)
/api/tasks GET Vypis vsech tuloh
/api/tasks POST Ulozeni ulohy

(vyuzivano Nextflow)

Tabulka 4.1: Pfehled koncovych bodti REST API. Zdroj: vlastni
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4.7

Zivotni cyklus pipeline

Aby mohla byt sekvenac¢ni data spravné analyzovana a pipeline uspésné dokoncena,

je dulezité dodrzet korektni postup pifi praci sinstanci pipeline. Proces zahrnuje

nasledujici kroky:

1.

Jako prvni je potfeba zavolat koncovy bod pro vytvofeni instance pipeline a
poskytnout potiebné informace. Povinny je odkaz (nazev podle tvaru zminéném
v kapitole 2.5.6) na pipeline, ktera se ma pro instanci pouzit.

Poté¢ je mozné nahrat potfebné vstupni soubory (vcetné nextflow.config)
nebo pfifadit instanci pipeline parametry.

Naésleduje spusténi instance pipeline.

Jakmile je instance spusténa, lze ziskat pomoci pfislusného koncového bodu
informace o pribéhu pipeline (log). V idedlnim piipadé mohou externi nastroje
pro ziskani nejaktualnéjsiho logu periodicky volat koncovy bod.

Po dokonceni mé uzivatel moznost stdhnout vystupni soubory vygenerované
frameworkem Nextflow béhem exekuce pipeline. Nastroj soubory zkomprimuje
do formatu tarball (. tar.gz).

Odstranéni instance pipeline a ptidruzenych dat je vhodnym poslednim krokem
kviili uvolnéni paméti a zachovani prehlednosti.

Obrazek 4.14 zndzoruje zakladni zivotni cyklus instance pipeline véetné koncovych

bodl a metod pro provedeni jednotlivych krok.

Vytvoreni instance pipeline POST /api/workflows

/

Nahrani vstupnich soubor( /
poskytnuti parametr(i

Y

Spusténi instance pipeline POST /api/workflows/{id}/launch

POST /api/workflows/{id}/upload

\J

Ziskani logu GET /api/workflows/{id}/log

Dokonceni instance pipeline

Stazeni vystupich soubort GET /api/workflows/{id}/download

/

Odstranéni instance pipeline DELETE /api/workflows/{id}

Obrazek 4.14: Zakladni zivotni cyklus instance pipeline. Zdroj: vlastni
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4.8 Uzivatelska prirucka

Uzivatelska ptirucka obsahuje ptehled potfebnych prerekvizit a postup jednoduchého
nasazeni nastroje. Nutno podotknout, Ze prace byla zpracovavana na platformé MacOS,
a tudiz jsou pro tuto platformu i v§echny uvadéné navody. Postup se ale bude minimalné
liSit od platformy Linux a je urcité v ramci platformy proveditelny.

Prerekvizity

e Git(https://git-scm.com/download/mac)

e Docker (https://docs.docker.com/desktop/mac/install/)

e Minikube (https://minikube.sigs.k8s.1io0/docs/start/)

o Kubectl (https://kubernetes.io/docs/tasks/tools/install-
kubectl-macos/)

e Helm (https://helm.sh/docs/intro/install/)

Nasazeni

1. Stazeni a nainstalovani prerekvizit (oficidlni odkazy na stazeni v zavorkach)
2. StaZeni repozitaie projektu:
e git clone https://github.com/ihitch/DP.git
3. Zménéni pracovniho adresaie na adresar projektu:
e cd DP
4. Spusténi skriptu pro nasazeni nastroje:
e ./deploy.sh
e ./deploy.sh <nazev_obrazu>

Tento krok méa dvé varianty. Prvni varianta skriptu pouzije k nasazeni ndstroje
Docker obraz vytvofeny v ramci této prace nahrany ve vzdaleném registru (Docker Hub).
Skript spustény s argumentem <nazev_obrazu> vytvofi vlastni obraz pod poskytnutym
jménem a nahraje ho do vzdalené¢ho registru. Pro pouziti této varianty skriptu je jesté
nutné zmenit v souboru DP/helm/values.yaml proménnou Image v nastaveni sluzby
WebServer na stejnou hodnotu jako pii spusténi skriptu. Jakmile skript provede tispésné
nasazeni, pfikazova fadka vypiSe adresu, pod kterou je néstroj dostupny.

Detailngjsi popis nasazeni je k dispozici v kapitole 4.5 Nasazeni a pokud by uzivatel
m¢él zajem konfigurovat jakoukoliv ze sluzeb, 1ze si o tom podrobnéji ptecist v kapitole
4.5.1 Konfigurace sluzeb.
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5 Vysledky

Tato kapitola obsahuje dva scénaie, které demonstruji funkcénost a pouziti
vytvoteného nastroje. Dale je zde zobrazena grafickd podoba vzorového uzivatelského
rozhrani (obrazek 5.1) a sluzby Dashboard (obrazek 5.2) pro monitorovani Kubernetes

klastru.

Nextflow API

Workflows

Create workflow

newer older
D Date Created Name Pipeline Status
Obrazek 5.1: Vzhled zakladni stranky uzivatelského rozhrani. Zdroj: vlastni
kubernetes default Q  Search A

‘ ‘

= Workloads > Pods

Workloads @ CPU Usage - Memory Usage -
Cron Jobs
Daemon Sets _ 7
) 2 om
Deployments g o VN < m
Jobs 2 £
H
Pods 0 omi
0310 0811 0312 0313 0314 0315 0316 0317 0318 0319 0320 0321 0322 0310 0311 0312 0313 034 0315 0316 0317 0318 0319 0320 0321 0322
Replica Sets
Replication Controllers
Stateful Sets
Pods = -
Service
Name Namespace  Images Labels Node Status  Restarts  CPU Usage (cores) (ool U*9°  created 1
Ingresses. g
e workflow- AT
627af9765411569fcee2f0c-  default Do AL kub leted 0 - - h
® o eotceenioe e & runName: workflow-627af976 "< ¢ Complete anhourage
Config and Storage 54115e9f1cee2(0c-0001
Config Maps @ app: nextfiow-api
Persistent Volume Claims 1 chart: nextflow-ap+0.1.2
nextflow-ap8448c7f5c6-17c9q  default inajaros/nextfiow-api minikube Runnin 0 6.00m anhour age
i q i p 9 9

Secrets

Storage Classes

pod-template-hash: 8448c7f5
<6

Show all

Obrazek 5.2: Kubernetes Dashboard. Zdroj: vlastni

5.1 Scénare pouziti

Scénaie jsou provadény na jiz nasazeném ndastroji a pro odesilani pozadavk je pouzit
nastroj pro ptikazovy fadek curl a nastroje json_pp a jq pro Citelngj$i formatovani
odpovedi.
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5.1.1 Zakladni proces

Zakladni proces pouziti kopiruje Zivotni cyklus pipeline zminény v ¢asti 4.7. Instance
je vytvofena z pipeline ihitch/pipeline-test, jejiz kod je dostupny na odkazu:
https://github.com/ihitch/pipeline-test.

1. Vytvofeni instance pipeline (obrazek 5.3). Jediny povinny udaj je nazev
referencni pipeline, je ale dobré si instance pojmenovavat pro lepsi orientaci.
Hodnotu _id vracenou v odpovédi je dobré si ulozit, pro dalsi pouziti.

e curl -d '{"pipeline":"ihitch/pipeline-test"”,

"name" :"example"}' -H "Content-Type: application/json" -
X POST http://127.0.0.1:49343/api/workflows/0

~ curl —d '{"pipeline":"ihitch/pipeline-test", "name":"example"}' -H "Content-Type: application/json"
-X POST http://127.0.0.1:49343/api/workflows/@

{"_id": "627b24f35L115e9flcee2f23")%

Obrazek 5.3: Vytvoteni instance. Zdroj: vlastni

2. Nahrani vstupnich soubori (obrazek 5.4). V tomto ptipadé¢ jde o soubor
nextflow.config a mél by vypadat pfiblizné¢ jako na obrazku 5.5.
Konfiguracni soubor neni nutné pokazdé nahravat, je ho mozné pfidat do
repozitare s pipeline.

e curl -F upfile=@nextflow.config -X POST
http://127.0.0.1:49343/api/workflows/627b24fa54115e9f1lce
e2f23/upload | json pp

~ curl —F upfile=@nextflow.config —-X POST http://127.0.0.1:49343/api/workflows/627b24fa54115e9f1cee2f23/upload |
json_pp
% Total % Received % Xferd Average Speed Time Time Time Current
Dload Upload Total Spent Left Speed
100 477 100 126 100 361 10600 29260 —:—:— —:—:— —:—:— 43363
{

"status" : 200,
"message” : "File \"['nextflow.config']\" was uploaded for workflow \"627b24fa54115e9f1lcee2f23\" successfully"
}

Obrazek 5.4: Nahrani vstupnich souborl. Zdroj: vlastni

manifest {
description = 'Nextflow example'
author = 'Jaroslav Iha'

}

N =

N AW

process.container = 'nextflow/examples: latest"’
process.cpus = 0.1

Obrazek 5.5: Soubor nextflow.config. Zdroj: vlastni

3. Spusténi instance pipeline (obrazek 5.6).
e curl -X POST
http://127.0.0.1:49343/api/workflows/627b24fa54115e9f1lce
e2f23/launch | json _pp
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~ curl -X POST http://127.0.08.1:49343/api/workflows/627b24fa54115e9f1cee2f23/launch | json_pp
% Total % Received % Xferd Average Speed Time Time Time Current
Dload Upload Total Spent Left Speed
100 80 100 80 °) [*) 792 0 ——t— —t—t— —l—i— 792

{
"message" : "Workflow \"627b24fa54115e9flcee2f23\" was launched",

"status" : 200

Obrazek 5.6: Spusténi instance pipeline. Zdroj: vlastni

4. Ziskani vypisu exekuce instance (obrazek 5.7).
e curl
http://127.0.0.1:49343/api/workflows/627b24fa54115e9f1lce

e2f23/log | json pp

~ curl http://127.0.0.1:49343/api/workflows/627b24fa54115e9f1cee2f23/1log | json_pp
% Total % Received % Xferd Average Speed Time Time Time Current
Dload Upload Total Spent Left Speed
100 1025 100 1025 ] @ 46590 @ —:—: HoH i——:i1—— 46590
{

"status" : "completed",

"log" : "NOTE: Nextflow is not tested with Java 1.8.0_312 — It's recommended the use of version 11 up to 18\n\n
Pod submitted: workflow-627b24fa54115e9f1cee2f23-0001 .. waiting to start\u@@lb[2K\nPod started: workflow-627b24fab
4115e9f1cee2f23-8001\nN E X T F L O W ~ version 22.03.1-edge\nPulling ihitch/pipeline-test ...\n Already-up-to-da
te\nLaunching “https://github.com/ihitch/pipeline-test’ [workflow-627b24fa54115e9f1lcee2f23-0001] DSL2 - revisi c
de5970739 [main]\n[2a/6f6cf3] Submitted process > pozdrav (2)\n[48/a82475)] Submitted process > pozdrav (1)\nHello!
:)\n\nAhoj! :)\n\nPod running: workflow-627b24fa54115e9f1lcee2f23-0001 ... waiting for pod to stop running\nPod work
flow-627b24fab4115e9f1cee2f23-0001 has changed from running state [terminated:[exitCode:®, reason:Completed, starte
dAt:2022-85-11T03:18:48Z, finishedAt:2022-05-11T083:19:18Z, containerID:docker://8579e58fdfacbb64996729b0ecb8191cf40
657c2e2dla4da7ec3c92da391bd82]]\n",

"_id" : "627b24fa54115e9flcee2f23",

"attempts" : 1

Obrazek 5.7: Ziskani logu. Zdroj: vlastni

5. Stazeni vystupnich souborii (obrazek 5.8). Mozné soubory ke stazeni lze zjistit
pomoci pozadavku pro vypis instance pipeline.
e curl
http://127.0.0.1:49343/api/workflows/627b24fa54115e9f1lce
e2f23/download\?path\=output/nextflow.log -0

~ curl http://127.0.08.1:49343/api/workflows/627b24fa54115e9f1cee2f23/download\?path\ ut/nextflow.log -0
% Total % Received % Xferd Average Speed Time Time Time Current
Dload Upload Total Spent Left Speed
100 1983 100 1983 ] 0 99150 e — —_— —t——i— —i—:— 99150
~ cat nextflow.log

May-11 ©3:18:31.779 [main] DEBUG nextflow.cli.Launcher - $> nextflow -log output/nextflow.log kuberun ihitch/pipeline-test

—-ansi-log false -latest —name workflow-627b24fa54115e9f1lcee2f23-0001 —profile standard -revision main —-volume-mount nextf
low-api-pvc
May-11 ©3:18:32.883 [main] DEBUG nextflow.scm.RepositoryProvider — Request [credentials —-:-] —-> https://api.github.com/rep
os/ihitch/pipeline-test/contents/nextflow.config
(May-11 ©3:18:35.392 [main] DEBUG nextflow.scm.RepositoryProvider — Response status: 404 — {"message":"Not Found","documen
tation_url":"https://docs.github.com/rest/reference/repos#get-repository-content"}
May-11 ©3:18:35.469 [main] DEBUG nextflow.scm.RepositoryProvider — Request [credentials —:-] -> https://api.github.com/rep
os/ihitch/pipeline-test

May-11 ©03:18:35.884 [main] DEBUG nextflow.scm.AssetManager — Cannot retried remote config file — likely does not exist
May-11 ©3:18:35.970 [main] DEBUG nextflow.config.ConfigBuilder — Found config local: /workspace/_workflows/627b24fa54115e9
flcee2f23/nextflow.config

May-11 ©3:18:35.972 [main] DEBUG nextflow.config.ConfigBuilder — Parsing config file: /workspace/_workflows/627b24fa54115e
9flcee2f23/nextflow.config

May-11 ©03:18:36.273 [main] DEBUG nextflow.config.ConfigBuilder — Applying config profile: ‘standard’

May-11 ©3:18:44.390 [main] DEBUG nextflow.k8s.client.ConfigDiscovery — K8s config file does not exist: /root/.kube/config
May-11 ©3:18:44.580 [main] DEBUG nextflow.k8s.KB8sConfig — Kubernetes workDir=/workspace/_workflows/627b24fa54115e9f1cee2f2
3/work; projectDir=/workspace/projects; volumeClaims=[nextflow-api-pvc]
(May-11 ©3:18:45.674 [main] DEBUG nextflow.k8s.K8sDriverLauncher — Created K8s configMap with name: nf-config-f14625aé
May-11 ©3:19:20.985 [main] DEBUG nextflow.k8s.K8sDriverLauncher — Wait for pod termination name—workf10w-627b24f35411509f1
cee2f23-0001

May-11 ©3:19:21.570 [main] DEBUG nextflow.k8s.K8sDriverLauncher — Deleted K8s configMap with name: nf-config-f14625a6

Obrazek 5.8: Stazeni logu. Zdroj: vlastni

6. Odstranéni instance pipeline (obrazek 5.9).
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e curl -X DELETE
http://127.0.0.1:49343/api/workflows/627b24fa54115e9f1lce
e2f23 | json_pp

~ curl -X DELETE http://127.0.0.1:49343/api/workflows/627b24fa54115e9f1cee2f23 | json_pp
% Total % Received % Xferd Average Speed Time Time Time Current
Dload Upload Total Spent Left Speed
100 79 160 79 *) [*) 4647 0@ —t—t— —i——it— —i—i1— 4647
{

"status" : 200,
"message" : "Workflow \"627b24fab54115e9flcee2f23\" was deleted"

}

Obrazek 5.9: Odstranéni instance. Zdroj: vlastni

5.1.2 Pouziti prioritnich trid

Tento ptiklad ukazuje pouziti prioritnich tfid pro instance pipeline. Referencni
pipeline je dostupna na adrese https://github.com/ihitch/sleep-pipeline a
jde o jednoduchy skript, ktery spousti ptikaz sleep na pozadovany pocet sekund. Pocet
sekund, ale i dalsi parametry, jako prioritni tfida nebo pozadovana pamét’ se daji nastavit
pro kazdou instanci samostatné, pfi jejim vytvafeni nebo upravovani v poli
params_data.

1. Byly vytvofeny 3 instance s takovymi pozadavky na vypocetni zdroje, aby mohla
bézet vzdy jen jedna a kazdad sjinou prioritni tfidou (low-priority-np,
medium-priority-np a high-priority-np). Vypis instanci byl pro lepsi
ptehlednost zredukovan pomoci nastroje jq jen na dvé pole (nazev, stav). Ptikaz
pro vypis:

e curl http://127.0.0.1:55955/api/workflows | jq ".[] |
{name, status}" -

2. Jako prvni byla spusténa instance se stfedni prioritou, nasledné ta s nejnizsi a jako
posledni instance s prioritou nejvyssi.

3. Po dokonceni prvni spusténé instance (obrazek 5.10) Kubernetes automaticky
naplanoval spusténi instance s nejvyssi prioritou, i kdyZ byl pozadavek na jeji

spusténi odeslan az jako posledni.
[+ =~ curl http://127.0.0.1:55955/api/workflows | jg ".[] | {name, status}" -
% Total % Received % Xferd Average Speed Time Time Time Current
Dload Upload Total Spent Left Speed
100 1044 100 1044 0 @ 25463 e ——2— —i—i— —:1—:— 25463
{

.
.

Obrazek 5.10: Dokonceni béhu prvni instance. Zdroj: vlastni
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4. Jako druhy byl tedy dokoncéen béh instance s nejvyssi prioritou (obrazek 5.11).

~ curl http://127.0.0.1:55955/api/workflows | jq ".[] | {name, status}" -
% Total % Received % Xferd Average Speed Time Time Time Current
Dload Upload Total Spent Left Speed
100 1046 100 1046 %) 0 30764 ¢ —:—— —i—it— —i1—:1— 30764
{

Obrazek 5.11: Dokonceni béhu druhé instance. Zdroj: vlastni

5. A instance s nejnizsi prioritou byla dokoncena (obrazek 5.12) jako posledni i
presto, ze byla spousténa jako druha.

~ curl http://127.0.0.1:55955/api/workflows | jq ".[] | {name, status}" -
% Total % Received % Xferd Average Speed Time Time Time Current
Dload Upload Total Spent Left Speed
100 1046 100 1046 %) 0 74714 0@ —:—t— —i—i1m— —i—:1— 74714
{

Obrazek 5.12: Dokonceni instance s nejnizsi prioritou. Zdroj: vlastni
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6 Diskuse

Vytvofeny nastroj poskytuje rozhrani pro vytvafeni, spousténi, spravu a
monitorovani instanci bioinformatickych pipeline. Umoziuje automatickou spravu
vypocetnich zdroju, kterou mé uzivatel moznost také monitorovat. Nastroj je snadno
nasaditelny a spustitelny v rdmci né€kolika jednoduchych krokti. A¢koli je vysledné feseni
funkéni a splituje pfedem definované pozadavky, jednd se o prvni koncept, a rozhodné
existuje prostor pro jeho zlepSovani.

Cela architektura néstroje by se dala lepSim zplisobem optimalizovat. Aby se 1épe
drzela mikrosluzbové architektury, bylo by vhodné presunout kazdou komponentu zv1ast’

vvvvvv

zdroji a zlepsilo by to Skalovatelnost celé aplikace.

Dalsim krokem ke zlepSeni bezpe€nosti by mohlo byt pfidani autentizace a
autorizace. Analyzovana data jsou Casto té nejcitlivéjsi povahy a pokud by se k nim mohl
dostat kdokoliv, mohlo by to zplsobit obrovské Skody. Autorizace (ptideleni
uzivatelskych roli) by mohla urcovat, k jakym ¢astem néstroje ma uzivatel ptistup. Aby
se nemohlo naptiklad stat, ze by Skodlivy uZzivatel vytvatel v Kubernetes klastru pody
s nejvyssi moznou systémovou prioritou, a tim tplné znemoznil fungovani néstroje.

Momentalné je i lehkym omezenim pouziti frameworku Nextflow. Nastroj ke
spravné funk¢nosti pouzivat verzi frameworku 22.03.1-edge, coZ je nejnovéji vydana
distribuce a neni povazovadna za stabilni. Mohou byt napiiklad omezeny nékteré
funkcionality, které by v ptipad¢ stabilni verze fungovali bez problémt.

Ptinos prace vidim v tom, Ze se mi nepodafilo najit jiny produkt stejného razu, ktery
by byl bezplatné¢ dostupny. Pokud podobny néstroj existuje, tak jen v ramci komercnich
platforem. Komerc¢ni feSeni je ale mnohdy velice slozit¢ nebo dokonce nemozné
integrovat do vlastnich produktl, a tim ztraci na pouzitelnosti. Vyuziti sluzeb komer¢nich
platforem navic neni uplné¢ levnou zélezitosti.

Pokud by byl k nasazeni pouzit Kubernetes klastr od poskytovatele cloudovych
sluzeb (AWS, Google Cloud atd.), zptisob, jakym néstroj funguje by umoznil korigovani
nakladl na provoz. Cloudové Kubernetes klastry se $kaluji automaticky s nartistajicimi
pozadavky na vypocetni zdroje. Toto chovani, ale rapidné zvySuje neocekdvané vydaje.
Uzivatel si muze ke kazdé pipeline ulozit parametry urCujici pocet pouzitych
procesorovych jader a paméti. Spole¢n€ s moznosti prioritizace instanci je toto cesta, jak
mit naklady na provoz néstroje pod kontrolou.

Vyhodou vytvoreného néstroje je vysoka integrovatelnost naptiklad do laboratornich
informacnich systémili nebo jinych nemocni¢nich systému. Bioinformatici nemuseji
vyvijet nové skripty pro analyzu dat, ale mohou jednoduse pouzit stavajici. Staci je jen
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uzpulsobit pro spusténi pomoci frameworku Nextflow. Nasazeni a uvedeni nastroje do
provozu je jednoduchym procesem a nésledna konfigurace je velice variabilni, coz
umoznuje vytvoreni systému, ktery splituje pozadavky uzivatele. Diagram, jak by
integrace nastroje mohla vypadat, je zndzornén na obrazku 6.1.

Doktor
at) . .
) coo
Bl O\
-\
Ve 4
Laboratorni
Kolekce vzorkd informacni systém

Sekvenace

Bioinformaticky
specialista

Vytvofeny nastroj

Obrazek 6.1: Diagram integrace nastroje do laboratorniho informac¢niho systému. Zdroj: vlastni
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7 Zavér

Jednotlivé cile vyty€ené v ramci diplomové prace byly Gspé$né splnény. Hlavnim
zamérem bylo vytvofit univerzdlni nastroj, ktery by na zdklad¢ standardizovanych
postupti dokazal automatizovat bioinformatické procesy. V prvni ¢asti prace je popis a
analyza aktualn¢ vyuzivanych technologii a pravidel (kontejnerizace, REST atd.), na
jejichz zakladé byla vytvotfena vysledna podoba nastroje. Dal§sim zdmérem bylo zajisténi
kontroly vypocetnich zdrojii, coz bylo dosazeno pouzitim technologii kontejnert a
orchestrace. Do architektury nastroje je zaclenéna platforma Kubernetes, ktera se stard o
automatickou spravu a fizeni vypocetnich prostfedki jak pro fungovani samotné aplikace,
tak pro béh jednotlivych bioinformatickych pipeline. K nastroji byla vytvofena
dokumentace a uzivatelské ptirucka s podpirnym skriptem pro jeho snadné nasazeni a

spusténi.
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