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Ceci est un poster dont vous étes le héros. Parcourez les chemins au gré de vos envies, notez quelgque part votre itinéraire, et decouvrez jusqu’ou |l
VOUS aura mene...

- Départ | k-mer Ca me rappele une k-mer espacé
histoire de graingg »

séquence de k nucleotides

19 Arrivée De nombreux outils d’ana- un k‘me,: séquence de k nucléotides \
lyse ou de comparaison kezako avec des « trous » a cer-

14 .
La StrUCture de donnees t.;_Ceci_peut etre considere_comme

Vous avez envie den
savoir plus? De voir
des cas concrets d'uti-
lisation de gkampi?
De découvrir 'API de la
libGkArrays-MPI ?

Venez assister a la dé-
monstration qui aura lieu
jeudi a 11h35 en salle 14.
Vous pourrez y poser
toutes vos questions.
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de génomes / de transcrip- tains endroits prédéfinis.
tomes utilisent des k-mers : [Noe et al., 2005 ;Brinda et al., 2015]
afin de traiter les volumes \

de données sans cesses :
croissants. o Comptage

Compter les k-mers sert
par exemple a déterminer
des marqueurs therapeu-
tigues, ou bien a distin-
guer des erreurs de sé-
gquencage parmi des po-
tentielles variations biolo-
giques.

Une table de hachage « préfabriquée »
stocke généralement les clés (donc ici
les k-mers) dans une liste pour gérer
resultats les collisions. cela implique des struc-
tures gourmandes en mémoire et po-
tentiellement colteuses en calcul dans
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le cas de tres gros volumes de don- .
nées. Indexation
o] 6. ' Si clest pour compter quelques Lindexation permet de
o _ 1 k-mers, cela fait I'affaire, mais ce n'est 17 PR ,
] A ' pas adapté a notre situation. Format FaStq retrouver l Orlglne d un
Entéte 1 seule ligne commencant par @ k'mer.
Séparateur 1 seule ligne commencant par + .
- (suivie de I'entéte ou vide) La plupart deS Out||S ne Ie
1 6 o) {@,_,description,_,sequence }
S ermetient pas.
Format Fasta S | ame E . P |
! elehoce  Belpihoce Entéte 1 seule ligne commencgant par > ou ; g ZKWSM a l lekAr ray S _MP I e

Ceci « représente » le Trie des k-mers . .. |  mais_en_realite, cola

Cette structure se découpe et distribue facilement.
= Lecture en deux fois des k-mers a partir des fichiers.
= Formats acceptés : Fasta/Fastq (compression gzip

possible).
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Le choix de la taille prefixe

[>_description,_sequence J permet = gkampi le fait!
ACGTA_, GTCAGCA_,,; ,commentaire

LLAYNG,,; AATTT_  (commentaire)

+_description_sequence
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[0102 “/B 18 %009D)]

; _un_commentaire sur_cing lignes,

[8861 ‘uewdi] ¥ uosiead]

Séquence 1 ou + ligne(s)

=  codage IUPAC

=  espaces et lignes vides autorisés
score qualité associé a chq posit® de la séquence
une ou plusieurs lignes

; represente_un _commentaire
; et_quatre sequences vides...

Séquence 1 ou + ligne(s)
=  codage IUPAC
=  espaces et lignes vides

codage ASCII du code 33 (!) au
code 126 (~)

autorisés
=  commentaires possible

Alphabet degénére

espaces autorisés (ou pas?)
lignes vides autorisées
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La gestion de 'ambiguité rajoute un temps de
traitement important, la ou les approches par
k-mers sont faites pour brasser d’'importants
volumes de données.

En outre, la norme IUPAC permet de représen-
ter avec une seule lettre toutes les combinai-
sons qu’il est possible de réaliser avec tout ou
partie des 4 nucléotides. Cela représente 16
combinaisons, soient au minimum 4 bits par

B lettre au lieu de 2 (donc 2 x plus).
- = ignorons les k-mers qui contiennent des
Trie des k-mers

nucléotides dégénérés.
[Fredkin, 1960]
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Q 200.00% . . . . . b est Ie nombre mlnlmal d’entltés pouvant
o wooon | f— Tl ] | gmemm b i calisations aux feuilles au lieu \ prendre chacune b valeurs distinctes qui sont
% 5 om | g ] des simples Comptages, mais giii?]sc:?:;res pour représenter n combinaisons
(D; ’ cela a un codt. Par exemple, pour fabriquer un cadenas qui
g LZBMIB ] _ , o ’ aurait 1000 combinaisons avec des roulettes
® wl Construire l'arbre explicite n'est pas numerotées de 0 a 9 (donc pouvant prendre
’(% une solution envisageable (sinon, il 10 valeurs), il faut log;, 1000 = 3 roulettes. ..
D Y . . : o Y ) 5 suffit d’aller a la case 6)

Implémentation

libGkArrays-MPI : CeCILL-C  gkampi : CeCILL

Ohloh Line Count Summary

@ Topologie d’un Trie

Le fill-up d’'un arbre n-aire déesigne le plus bas niveau
tel que tous les nceuds ont exactement n fils jusqu’a
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(autotools) Avec deux bits (entités pouvant prendre deux
: : : ce niveau valeurs distinctes : 0 ou 1), nous pouvons re-
https://gite.lirmm.fr/doccy/libGkArrays—-MP1I S —= présenter 2 x 2 valeurs distinctes. |l suffit donc

de définir une bijection entre I'ADN et ces 4 va-
leurs.
Dans la 1ibGkArrays—-MPI, NOUS avons

R R R R R R R R R R R \\‘\eneﬂ“e\,ADN choisi de préserver le lien entre l'ordre lexi-
Comment Comment % Blank Total Que m— ) cographique des lettres et 'ordre numérique

Language Files Code e 1 , lre:
—————————————————————————————————————————————————————————————————— Dans le cas de gros volumes de séquences compo- et le bina! 22T (P17 (6 Eemlol I IEeIne:

autoconf 27 86859 418 0.5% 12442 99719 , L, . . , Ainsi 00 code pour 2, 01 code pour C, 10 code
shell 33 388413 6691 14.7% 4577 50111 Sees deS 4 nUC|eOt|deS (SanS b|a|S trOp |mp0rtant d un pour G et 11 code pour T,

make 15 10299 1436 12.2% 1116 12851 des nucléotides), le fillup du Trie des k-mers est théo-

cpp 44 10144 6860 40.3% 1630 18634 . de

tex 1 5619 2941 34.4% 731 9291 riquement ae :

automake 15 650 1094 62.7% 161 1905

c 2 81 169 67.6% 83 333 ) — logy N' — log, log, N 4+ O(1)

perl 1 35 15 30.0% 7 57 —

152530
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ou N est le nombre de k-mers). Park et al., 2009
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Le comptage de k-mers

Les progres des 15 dernieres annees en matiere de sequencage d’ADN et d’ARN, associés a la baisse de leurs couts ont eu comme
effet direct une production massive de donnees a analyser. Ce changement d'échelle du volume de données a induit I'apparition
de nouvelles méthodologies et notamment celles basées sur le comptage des k-mers—fragments de longueur k— présents dans
les séquences. Ces comptages peuvent étre utilises de differentes manieres. Par exemple, rechercher des marqueurs spécifiques
de certaines populations ou bien pour discriminer les erreurs de séquencage des variations biologigues. . .

Bien que le comptage de k-mers consiste a associer a une séquence de k nucléeotides une valeur entiere, il existe de multiples
manieres de structurer cette information et de l'interroger [1] et les choix algorithmigues et méethodologigues ont une incidence
forte sur les performances et la fiabilité des méthodes. De nombreux outils ont étée développéees pour effectuer ces comptages, tels
que Jellyfish [2], DSK [3], KMC3 [4], ... Cependant, I'inconvénient commun a la plupart des méthodes existantes actuellement
est qu’elles sont limitées par les capacités matérielles de la machine sur laquelle elles sont exécutées. Aussi pour compter les
k-mers sur de tres gros volumes de données, est-il nécessaire de disposer de machines surpuissantes ou d’adapter les méthodes
existantes afin de distribuer les calculs (strategies MapReduce [5]). Nous avons développe une méthode originale permettant de
distribuer le calcul sur plusieurs machines, repoussant de facto les limitations de ces autres outils.

Comptage et indexation massivement parallelisés de k-mers

Nous avons développé une librairie en C++ (intituléee 1ibGkArrays—MPI et distribuée sous la licence libre CeCILL-C), exploitant
le parallélisme léger (multithreading) mais e€galement le calcul distribue, permettant de compter les k-mers des séquences decrites
dans un ou plusieurs fichiers (fasta, fastqg, compresses ou non). Outre le simple comptage, cette librairie permet également de
les indexer (donc de pouvoir retrouver leurs sequences d’origine). Sur la base de cette librairie, nous avons également développé
un outil (intitulé gkampi et distribué sous licence libre CeCILL) pouvant s’executer sur une simple machine comme sur un cluster
de calcul.

Loutil gkampi et la librairie 1ibGkArrays—MPI permettent egalement de compter/indexer des k-mers espacés [6], proposent
les méme fonctionnalités que les outils standards (Jellyfish, KMC, ...) et sont documentés. Leur installation est conforme aux
standards des cnu autotools et le code respecte strictement la norme 1ISO 2011 du C++.
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