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Introducao

Durante os 12 meses de pesquisa foram realizados diversos pequenos projetos além da
pesquisa principal sobre o processamento paralelo de biosseqiiéncias. Foram feitas
implementagdes de diferentes estratégias para processamento paralelo. A partir de tais
execucdes, foram obtidos relatérios contendo informacdes sobre a similaridade de um dado
conjunto de seqiiéncias de entrada com um banco de dados, ou melhor, uma base de
seqliéncias bioldgicas. Para o processamento dos dados foi utilizado um cluster de 32
mdquinas do Departamento de Informética da PUC-Rio.

Utilizando o paralelismo, consegue-se um considerdvel ganho de tempo na comparagdo
das seqiiéncias e, por isso, estratégias dessa natureza sdo criadas com crescente freqiiéncia.
Este método se utiliza do fato de que um conjunto de computadores conectados a um servidor
de controle processa comparacdes de forma mais eficiente do que um unico computador,
mesmo que muito mais moderno do que os do cluster (conjunto de computadores).

Foram implementadas e testadas cinco estratégias: mpiBLAST [2], Replicada [1],
Fragmentada [1], Sob Demanda [1] e Corretiva [1], sendo as quatro tltimas desenvolvidas no
Laboratério de BioInformdtica da PUC-Rio.

A estratégia Replicada consiste em replicar todo o banco de dados em todas as
madquinas do cluster, de forma que todo o conteido da base encontra-se em cada nd. Em
seguida, cada seqiiéncia do arquivo de entrada € enviado para um né. Quando um né termina
a sua comparacio, ele recebe outra seqiiéncia.

A estratégia Fragmentada Pura consiste em dividir o banco de dados em tamanhos
relativamente iguais e distribuir cada fragmento para um né do cluster. Em seguida, a
seqiiéncia de entrada é comparada com cada fragmento em cada né separadamente e as
respostas s@o uniformizadas pelo servidor.

A estratégia Fragmentada Corretiva consiste numa estratégia mais complexa. Nela, o
banco é fragmentado e cada n6 recebe os fragmentos mas trabalha com um fragmento
principal. A seqiiéncia de entrada € enviada a todas as maquinas do cluster e a comparacio é
feita com cada fragmento principal. Caso um né se torne ocioso, ou seja, tenha acabado todas
as suas comparacdes com o fragmento principal, ele passa a trabalhar com um fragmento
secundadrio, reduzindo o trabalho de uma outra maquina que ainda esteja em processamento.

A estratégia Fragmentada Sob Demanda, assim como a Corretiva, recebe a base de
dados fragmentada e cada né possui um fragmento principal. As seqiiéncias do arquivo de
entrada sdo enviadas uma a uma para cada né e comparadas com seu fragmento principal,
gerando uma resposta que € enviada para o servidor. Caso uma maquina se torne ociosa, ela
recebe uma seqiiéncia ainda nio trabalhada por um né em operacdo e realiza a comparacio
com um fragmento secundario correspondente ao principal da maquina ainda em operacao.

Além dessa tarefa principal, foi desenvolvida uma ferramenta de fragmentacdo e
formatacdo de base de dados em C, de forma que seja o mais portétil possivel.

Tais resultados, relatérios e ferramentas estdo todos disponiveis no site [3] do
Laboratério de Bioinformética, atualizado e renovado durante a Inicia¢do Cientifica.

Novas Estratégias de Processamento

E grande o volume de dados provenientes dos projetos da dreas de bioinformatica e
biologia molecular. Diante de tantos dados, se torna imprescindivel que ferramentas
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computacionais agilizem o processo de andlise na procura de informagdes que possam ser
relevantes aos bidlogos, como pode-se ver na figura 2.1.
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Figura 2.1: Crescimento do volume de dados genéticos.

Por isso, foram desenvolvidos no Laboratério de Bioinformatica da PUC-Rio novos
métodos de processamento paralelo de biosseqiiéncias, que receberam os as seguintes
denominacdes: Replicada, Fragmentada Pura, Sob Demanda e Fragmentada Corretiva [1].

Tais estratégias foram implementadas com o objetivo de tirar maior proveito da
avancada capacidade de processamento paralelo onde, como base, tinha-se somente a
ferramenta mpiBLAST [2].

Durante esse projeto de Iniciagdo Cientifica, essas estratégias jd previamente
implementadas foram otimizadas e, sobretudo, testadas, comparando-as com outras
ferramentas desenvolvidas.

A. Estratégia Replicada

Se tratando de estratégias em que a base de dados se encontra replicada, uma solucéo
considerada de facil implementacdo €, a partir de uma lista de seqiiéncias de consulta, dividi-
la para que cada estagio de trabalho processe parte desta lista. Contudo, este tipo de
abordagem pode gerar desbalanceamento de carga se ndo for feito um tratamento adequado da
forma de dividir a lista de seqiiéncias de consulta.

Por isso, as estratégias utilizadas no Laboratério de Bioinformadtica se utilizou de um
algoritmo de fragmentacdo dos bancos de dados, ordenando todas as seqii€éncias de consulta
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usando o algoritmo circular (“Round-robin”) ao enviar uma seqii€ncia para cada maquina.
Esta estratégia favorece o balanceamento, considerando que cada maquina receberd a mesma
quantidade de dados para processamento. Contudo, outros fatores de desbalanceamento como
o nivel de similaridade entre as seqiiéncias e a base de dados, a capacidade de processamento
de cada maquina e o nimero de processamentos externos ndo sdo tratados por esta estratégia.

Ao analisarmos o processo de execugdo em ambientes paralelos da ferramenta BLAST
utilizando bases de dados replicadas, percebe-se que qualquer seqiiéncia de consulta pode ser
transferida para qualquer maquina arbitrdria e o processamento ird ocorrer normalmente. Isso
facilita o controle no balanceamento de carga, favorecendo a reutilizagdo dos recursos
disponiveis. A estratégia Replicada consiste em replicar todo o banco de dados em todas as
mdquinas do cluster, de forma que todo o conteido da base encontra-se em cada nd. Em
seguida, cada seqiiéncia do arquivo de entrada é enviado para um né. Quando um né termina
a sua comparagdo, ele recebe outra seqii€ncia. Esse método é relativamente pouco eficiente
pois, apesar da troca de informacdes entre o servidor e os nds ser pequena, o custo de pré-
processamento € muito alto pois o tempo que se leva para replicar a base é grande e, além
disso, demanda alto custo de acesso ao disco ao comparar uma seqiiéncia com a base de dados
completa, pois em muitos dos casos sd0 maiores que a memdoria primadria.

B. Estratégia Fragmentada

Nessa estratégia, todo o banco de seqii€ncias é distribuido de forma que esteja replicado
entre as diversas maquinas de forma fragmentada. Ou seja, uma base de dados copiada em
cada estagdo de trabalho, mas composta de pedagos com diferentes contetido e similar
tamanho. Denomina-se esta alocagdo de replicada com fragmentos primadrios, ilustrada na
Figura 2.2. O termo primdrio caracteriza um subgrupo de fragmentos alocados em cada
estagdo, que serdo prioritariamente utilizados. Cada estacdo contém distintos fragmentos
primérios e os fragmentos ndao primdrios sdo denominados secundérios.

Assim, cada estagdo de trabalho € responsavel, inicialmente, por somente uma parte da
base de dados. Uma importante caracteristica dessa alocacdo do banco é que, embora uma
mdquina tenha disponivel todos os fragmentos da base de dados (primérios e secunddrios), no
inicio do processamento somente serdo utilizados os fragmentos primérios. Na medida em que
for necessario, a fim de manter o sistema balanceado, os fragmentos secundérios poderao ser
utilizados.

C. Fragmentada Corretiva

Na Estratégia Corretiva, o processamento € dividido em tarefas de acordo com o
ndmero de estacdes de trabalho, de forma com que cada estagdo receba uma tarefa. Quando
uma mdaquina terminar o processamento da tarefa que lhe foi designada, pode ainda existir
mdquinas processando outras tarefas, entdo a maquina ociosa poderd contribuir recebendo o
pedacgo de uma tarefa que se prolonga em outra maquina. O objetivo aqui € corrigir a alocacio
inicial de tarefas, envolvendo todas as tarefas para completar o BLAST, feita no inicio do
processamento. O primeiro passo da Estratégia Corretiva € dividir a tarefa a fim de que cada
pedaco seja enviado para uma estacdo de trabalho.

Apds uma estacdo de trabalho ter processado a tarefa recebida, se tornando ociosa, a
mdaquina gerente toma conhecimento disto e aciona o mddulo de realocagdo. Esse é
responsavel por verificar qual é a estacdo mais lenta e qual a quantidade da tarefa deve ser
realocada. Podem existir duas formas de realocar uma tarefa. Na primeira, o médulo de
realocacdo decide somente que algumas seqii€éncias serdo processadas por um unico
fragmento na maquina ociosa. Na segunda forma, um fragmento inteiro serd processado por
todas as seqii€ncias na maquina ociosa. Cabe lembrar que no caso dessa estratégia e por conta
da alocag@o da base de dados replicada com fragmentos primdrios, ndo existe o trifego de
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seqiiéncias ou fragmentos no processo de realocagéo, pois esses ja estdo disponiveis em todas
as maquinas. Existem apenas mensagens de metadados sendo enviados, informando e
definindo a tarefa a ser executada. A fim de facilitar o entendimento desta estratégia, a Figura
2.3 mostra o seu funcionamento e procedimentos adotados.
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Figura 2.2: Exemplo da alocacao da base de dados com replicacio total com fragmentos
para trés maquinas. Em cada maquina de trabalho o banco inteiro esta fragmentado em
distintas particoes e, em destaque, estio os fragmentos primarios para cada estacao.
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Figura 2.3: Fluxograma de funcionamento da estratégia Corretiva.

D. Estratégia Sob Demanda

Considerando que a base de dados esteja alocada de forma replicada com fragmentos
primédrios, o objetivo da Estratégia Sob Demanda € enviar tarefas para serem processadas na
medida em que uma estagdo de trabalho se encontre ociosa, buscando assim maior
reutilizacdo de recursos disponiveis. Tanto para seqii€ncias como para fragmentos, existe um
intervalo entre seqiiéncias e fragmentos de uma dada tarefa. Ap6s uma méaquina executar uma
tarefa recebida, o resultado serd enviado a estacdo de geréncia e a méquina estard ociosa
aguardando outra tarefa. O processamento permanecerd enviando tarefas para as estacdes
ociosas até que ndo tenha mais tarefas a serem executadas. Ao observar essa estratégia,
percebemos que uma tarefa é dividida em vérias outras que serdo executadas paralelamente.
Para facilitar o entendimento, a Figura 2.4 contém o fluxograma mostrando o funcionamento
da estratégia sob demanda.
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Estratégia Sob Demanda
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Figura 2.4: Algoritmo de funcionamento da estratégia Sob Demanda.

Em um primeiro momento, preferencialmente, cada mdquina receberd tarefas a serem
processadas com os respectivos fragmentos primérios, até que todas as seqiiéncias de consulta
sejam processadas. A partir desse momento, se ociosa, a estagdo de trabalho recebe
seqiiéncias para outros fragmentos, a fim de manter o sistema balanceado, ajudando também a
completar a execu¢do do BLAST de forma mais rdpida. Durante todo processamento do
sistema, sempre que uma estacio de trabalho executar uma tarefa, o resultado serd enviado a
uma unica estagdo de geréncia. Esta verifica se a seqiiéncia recebida ja foi comparada com
todos os fragmentos da base de dados. Em caso positivo, o sistema cria um novo processo
filho com o objetivo de montar um unico relatério de saida para uma seqiiéncia de consulta.

Durante os 12 meses de pesquisa, comprovou-se que as duas ultimas estratégias
descritas, a Fragmentada Corretiva e a Sob Demanda, sdo superiores as demais, como
mostram as figuras 2.5 e 2.6.
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Figura 2.5: Compara a Estratégia Corretiva em relacao as varias outras, mostrando a

porcentagem em tempo de processamento em relacdo a estratégia Serial. Em todas as
estratégias foram utilizadas as mesmas seqii€ncias de consulta e 0 mesmo banco nt.
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Figura 2.6: Apresenta o resultado da execucao de varias estratégias e o desempenho da
Estratégia Sob Demanda, mostrando a porcentagem em tempo de processamento em

relacio a estratégia Serial. Em todas as estratégias foram utilizadas as mesmas
seqiiéncias de consulta e 0 mesmo banco nt.
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Ferramenta de Fragmentacao

Ao realizar a implementagdo das novas estratégias, como citado anteriormente, o
algoritmo de distribuicdo circular (“Round-robin”) foi utilizado para a distribuicdo de
seqiiéncias pelos nés do cluster. Porém, devido as facilidades de processamento de texto, tal
ferramenta foi desenvolvida na linguagem Perl, que apesar de ser amplamente utilizada no
meio da bioinformética, nao é muito portatil.

Como o objetivo da equipe do Laboratério de Bioinformatica é disponibilizar as
ferramentas de teste online para utiliza¢do, concluimos ser melhor traduzirmos o algoritmo
para uma linguagem mais geral e portatil, como C. Dessa forma, uma das tarefas executadas
nesses 12 meses de pesquisa foi a implementacio dessa ferramenta.

O algoritmo € relativamente basico, mas de nao tdo simples implementacio devido as
imensas variedades de tamanhos de bancos de dados e de seqii€ncias de consulta, o que torna
o gerenciamento de memoria um tanto quanto complicado. A ferramenta é composta de uma
funcdo que recebe como parametros o banco de dados genético, o nimero de fragmentos em
que ele deve ser dividido, sua natureza (proteico ou nucleotideos) e um parametro que define
se os fragmentos criados devem ser fragmentados pela ferramenta do BLAST, formatdb.

Ao realizar-se a execugdo do programa, ele cria a quantidade respectiva de fragmentos
e, seqiiéncia por seqiiéncia, vai lendo-as do banco de dados e escrevendo-as, de forma
circular, em cada fragmento, até que todas elas estejam contidas em um dos arquivos criados.
A fim de evitar maiores problemas de gerenciamento de meméoria, todo o processo € realizado
a partir de strings estdticos, pois a aloca¢do dinadmica de memoria € muito dependente da
capacidade da maquina e, caso estejamos tratando de um banco de dados com uma seqii€ncia
extremamente grande, a realocacdo de memdria € problemdtica em diversos aspectos por ser
uma funcio relativamente instavel.

mpiBLAST

A ferramenta mais utilizada e divulgada que também se utiliza do processamento
paralelo é o mpiBLAST [2]. E uma implementacio que tira vantage das capacidades da
computagdo distribuida, como um cluster, através da comunica¢do MPI e, dessa forma,
utiliza, assim como as ferramentas do LabBio, todos os recursos computacionais disponiveis,
diferentemente do NCBI BLAST, que s6 tira proveito de multiprocessadores com memoria
compartilhada.

Por se basear nos mesmos principios que nosso laboratério se baseou, essa foi a
ferramenta escolhida como base de comparacdes. Assim, uma das tarefas desse projeto de
Iniciag¢@o Cientifica foi a utilizag¢do do cluster da PUC-Rio para executar, com o mpiBLAST,
os mesmos testes realizados com as estratégias Corretiva e Sob Demanda.

Para tal, foi instalado no cluster a versdo 1.5.0betal do programa, a mais atual a época
da pesquisa. Devido a2 ma documentagdo e falta de instru¢des do site da ferramenta, a sua
implementagdo no cluster foi de extrema dificuldade, o que nos levou a mais uma pequena
tarefa: o desenvolvimento de um tutorial bem explicado de como implementar a ferramenta
num cluster, disponivel no site [3] do Laboratdrio de Bioinformatica.

Utilizando as mesmas bases de dados utilizadas com as estratégias desenvolvidas no
LabBio, testamos a versdo mais recente a época do mpiBLAST, confirmando que nossas
estratégias ainda apresentam grande vantagem. Abaixo segue uma tabela comparativa dos
resultados.
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FCO FPU FSD MPI REPL
N-04-08-500/2000 0:17:15 0:08:40 0:00:55 0:07:13 0:02:07
N-04-08-1000/2000 0:34:35 0:17:21 0:01:57 0:17:35 0:04:21
N-04-08-1500/2000 0:51:57 0:26:00 0:02:57 0:43:38 0:06:35
N-04-08-2000/2000 1:09:24 0:34:39 0:04:13 1:19:22 0:08:45
N-04-08-2000/2500 1:09:40 0:34:51 0:05:40 2:14:38 0:08:47
N-04-24-500/2000 0:51:41 0:08:40 0:02:00 0:08:03 0:02:13
N-04-24-1000/2000 1:43:26 0:17:18 0:04:13 0:21:31 0:04:22
N-04-24-1500/2000 2:35:41 0:25:59 0:06:48 0:48:31 0:06:34
N-04-24-2000/2000 3:27:54 0:34:36 0:09:39 1:30:24 0:08:47
N-04-24-2000/2500 3:29:51 0:34:39 0:10:59 2:38:59 0:08:46
N-08-08-500/2000 0:08:41  0:08:42 0:00:40 0:07:04 0:01:07
N-08-08-1000/2000 0:17:23 0:17:24 0:01:45 0:17:53 0:02:12
N-08-08-1500/2000 0:26:12 0:26:05 0:02:50 1:13:04 0:03:18
N-08-08-2000/2000 0:34:59 0:34:59 0:04:15 1:21:30 0:04:24
N-08-08-2000/2500 0:35:02 0:35:02 0:04:52 2:16:05 0:04:23
N-08-24-500/2000 0:26:06 0:08:42 0:01:51 0:07:54 0:01:06
N-08-24-1000/2000 0:52:07 0:17:49 0:03:16 0:19:30 0:02:12
N-08-24-1500/2000 1:18:27 0:26:02 0:05:23 0:45:33 0:03:18
N-08-24-2000/2000 1:44:59 0:34:47 0:08:32 1:24:10 0:04:24
N-08-24-2000/2500 1:45:06 0:34:54 0:09:03 2:16:24 0:04:25
P-04-08-500/2000 1:32:49 0:46:27 1:21:26 3:43:30 1:15:50
P-04-24-500/2000 1:52:07 0:18:39 1:25:23 4:53:33 1:15:34

FCO corresponde a estratégia Fragmentada Corretiva, FPU & Fragmentada Pura, FSD
a estratégia Sob Demanda, MPI ao mpiBLAST [2] e REPL & Replicada. Os nomes anteriores
aos tempos estdo no seguinte formato: P/N para proteinas ou nucleotideos; 04/08
representando a quantidade de médquinas utilizadas no cluster para o processamento; 08/24
representando em quantos fragmentos a base de dados foi dividida; e, por dltimo os limites
inferior/superior do tamanho das seqii€ncias geradas para a realiza¢do dos testes. Cabe ainda
salientar que os 20 primeiros testes foram realizados com seqiiéncias geradas a partir da base
ecoli.nt, enquanto os dois ultimos, a partir da base SwissProt.

E notdvel a vantagem da estratégia Sob Demanda frente as demais.

Site do LabBio

Em funcdo dos progressos conseguidos com o sucesso dos testes das estratégias
desenvolvidas no Laboratério de Bioinformdtica, ficou evidente a necessidade do
desenvolvimento de um site mais completo e mais informativo sobre tudo que foi feito nesses
anos de pesquisa. Por isso, mais uma das tarefas desenvolvidas nesses 12 meses foi a
atualizagdo do site do LabBio [3] para uma pdgina mais completa, disponibilizando o
download do cédigo das estratégias desenvolvidas, da ferramenta de fragmentagéo e de textos
e relatérios das pesquisas realizadas.

Conclusoes

Notadamente, as estratégias desenvolvidas no Laboratério de Bioinformética obtiveram
desempenho superior ao mpiBLAST, na grande parte dos testes. As estratégias Fragmentada
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Pura e Replicada foram as que obtiveram piores desempenhos, nessa ordem, entre as quatro
desenvolvidas na PUC. O desempenho da estratégia Fragmentada Pura é sempre o
desempenho do né mais lento, ou melhor, que demorou mais tempo para efetuar suas
comparagdes. A estratégia Replicada, por sua vez, tem um tempo de pré-processamento muito
alto, além de ndo tratar o caso da ociosidade de uma méquina também.

Por outro lado, a estratégia Fragmentada Sob Demanda obteve tempos muito bons,
muito inferiores aos apresentados pelo mpiBLAST. Ela evita que um computador se torne
ocioso enquanto outro ainda estd em processamento, ou seja, o paralelismo estd sempre
acontecendo, reduzindo o tempo da melhor forma possivel.
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