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Présentation du sujet : 
L’étude de la biodiversité, classiquement fondée sur une approche naturaliste et prudente de
reconnaissances d’espèces et production d’inventaires, est entrée brutalement dans le monde de la
valorisation de données massives, produites par des séquenceurs actuellement de troisième
génération (domaine du métabarcoding, voir https://en.wikipedia.org/wiki/DNA_barcoding). On
connaît des marqueurs qui permettent d’identifier les espèces, et le séquençage massif permet
actuellement la production de centaines d’inventaires (qui sont à la base des études en écologie) en
quelque semaines uniquement (alors qu’il aurait fallu plusieurs décennies au siècle dernier).

La question est posée de traiter ces données, avec classiquement des méthodes d’analyses
multivariées, donc du calcul matriciel (voir [5] pour les grandes dimensions). Les besoins
concernent in fine des décompositions spectrales, soit en valeurs singulières, de très grandes
matrices pleines (de l’ordre de 105 à 106 comme dimension). Les algorithmes « standards » sont
cubiques selon la dimension n, et ne passent pas facilement à cette échelle. Dans ce cadre, u ne
collaboration entre les équipes Pleiade et Hiepacs (dans le cadre d’une thèse, voir [1]) a permis de
connecter le besoin de ces outils pour les études de biodiversité avec un champs récent pour le
passage à l’échelle en calcul matriciel dense : les méthodes de projection aléatoires [3,4].  Cela s’est
traduit par le développement d’une librairie (fmr, voir [1]), qui met en œuvre ces méthodes, et
plus largement des sélections de colonnes, avec un parallélisme basé sur OpenMP.  Elle est écrite en
C++ et fait appel aux bibliothèques standards de calcul matriciel intensif (BLAS, Lapack, Arpack).
Dans le cadre de l’approche MDS (Multidimensional Scaling, voir [2]), elle permet de traiter des
matrices de dimension 105. Les opérations « élémentaires » sont des produits matrice-matrice,
matrice-vecteur, et une décomposition QR. Ces opérations peuvent se réaliser par blocs, ce qui
permet une distribution des calculs sur plusieurs nœuds de calcul.

Travail :

L’objectif du stage est de paralléliser l’algorithme MDS en utilisant le paradigme MPI/OpenMP afin
d’offrir la possibilité de traiter des matrices pleines de dimension 106. Pour cela, les opérations
élémentaires produits matrice-matrice, matrice-vecteur, et une décomposition QR seront
parallélisées en se basant sur les bibliothèques Scalapack, mkl, ou chameleon. Les développements
seront intégrés au sein de fmr. Dans la deuxième partie du stage, on étudiera l’influence de la
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décomposition sur différents jeux de données. Nous disposons pour cela de dix jeux de données,
d’environ 105 séquences chacun, concernant des cortèges de diatomées du lac Léman. L’objectif de
ce stage est de permettre le traitement de l’ensemble des ces échantillons conjointement, afin de
réaliser une intercalibration entre échantillons (unités taxonomiques partagées, ou spécifiques). La
taille du jeu de données à traiter pour cela est de 106 séquences.

 

La validation de l’approche se fera faite sur les machines de PlaFRIM  et du Genci pour les gros cas
tests. 

Ce sujet contribue à

- un rapprochement entre le domaine de la biodiversité et du calcul intensif (biodiversité
computationnelle)

- une connexion entre des méthodes issues du calcul HPC (algèbre linéaire, paradigme MPI) et des
besoins actuels du calcul intensif dans le cadre du traitement de données massives (HTC, paradigme
map-reduce).

Mot-clés :  Décomposition en valeurs singulières ; données massives ; algèbre linéaire dense ;
données massives ; parallélisation MPI/OpenMP ; projections aléatoires. 

Commentaires :  Stage effectué sur Bordeaux, au sein de l’équipe Pleiade, en partenariat avec
l’équipe Hiepacs.
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