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I ntroducéo

Foram feitas implementacOes de diferentes estratégias para processamento paralelo de
biosseqiiéncias. A partir de tais execugdes, foram obtidos relatérios contendo informagtes
sobre a similaridade de um dado conjunto de sequiéncias de entrada com um banco de dados,
ou melhor, uma base de sequiéncias bioldgicas. Para o processamento dos dados foi utilizado
um cluster de 32 méquinas do Departamento de Informética da PUC-Rio.

Além disso, foi feita atraducdo de um programa de formatagéo de bases para utilizacéo
com estratégias de processamento paraldlo desenvolvidas na PUC-Rio, dém do
desenvolvimento de um programa alternativo com a mesma finalidade.

Por fim, também foi renovado e atualizado todo o ste do Laboratério de
Bioinformaética.

Objetivos

Comparar os desempenhos de diferentes estratégias de processamento paralelo de
sequiéncias, mostrando as diferencas entre eles e sua maior eficiéncia em relacdo aos métodos
gue utilizam processamento sequiencial.

Traduzir o programa de formatacdo de bases de dados bioldgicos, previamente escrito
em PERL, para alinguagem C e desenvolver um programa alternativo, utilizando uma técnica
diferente de formatacao.

Tornar disponivels as estratégias implementadas na PUC-Rio através da renovacdo do
site do Laboratorio de Bioinformética.

Metodologia

Utilizando o processamento paralelo, consegue-se um consideravel ganho de tempo na
comparacdo das seqliéncias e, por isso, estratégias dessa natureza sdo criadas com crescente
freqiéncia. 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 dnico
computador, mesmo que muito mais moderno do que os do cluster (conjunto de
computadores).

Foram implementadas e testadas cinco estratégias. mpiBLAST[1], Replicada,
Fragmentada, Sob Demanda e Corretiva, sendo as quatro Ultimag2] desenvolvidas no
Laboratorio de Biolnformética da PUC-Rio.

A estratégia Replicada consiste em replicar todo o banco de dados em todas as
maquinas do cluster, de forma que todo o contelido da base encontra-se em cada nd. Em
seguida, cada sequiéncia do arquivo de entrada € enviado para um né. Quando um né termina
a sua comparacao, ele recebe outra sequéncia. Esse método € relativamente pouco eficiente
pois, apesar da troca de informacfes entre o servidor e 0s nds ser pequena, 0 custo de pré-
processamento é muito alto pois o tempo que se leva para replicar a base é grande.

A estratégia Fragmentada Pura consiste em dividir o banco de dados em tamanhos
relativamente iguais e distribuir cada fragmento para um n6 do cluster. Em seguida, a
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sequéncia de entrada é comparada com cada fragmento em cada né separadamente e as
respostas sdo uniformizadas pelo servidor.

A estratégia Fragmentada Corretiva consiste numa estratégia mais complexa. Nela, o
banco € fragmentado e cada né recebe os fragmentos mas trabalha com um fragmento
principal. A segquéncia de entrada € enviada a todas as maquinas do cluster e a comparacéo €
feita com cada fragmento principal. Caso um no se torne ocioso, ou sgja, tenha acabado todas
as suas comparagdes com o fragmento principal, ele passa a trabalhar com um fragmento
secundario, reduzindo o trabalho de uma outra maguina 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 maguina se torne ociosa, €la
recebe uma seqiiéncia ainda ndo trabalhada por um nd em operacdo e realiza a comparacdo
com um fragmento secundario correspondente ao principal da méaquina ainda em operacao.

Essas edtratégias foram testadas com diferentes arquivos de entradas contendo
sequiéncias bioldgicas reais e algumas criadas e comparadas com bases reai's, especificamente
as bases “ecali”, nt e nr. As duas primeiras sdo bases de nucleotideos, enquanto a segunda é
uma base de proteinas.

Em relacdo a tradugdo do programa de formatagdo, ele consiste em um programa que |é
um arquivo de entrada com as bases e as divide em n fragmentos pré-determinados pelo
usué&rio de tamanhos mais homogéreos possiveis. A outra estratégia desenvolvida varia em
relacdo aos critérios de divisdo: ao invés de dividir por tamanhos homogéreos, divide-se por
guantidade de sequiéncias e, como elas variam de tamanho, conseqientemente os tamanhos
nao serdo parecidos.

O site do LabBio foi renovado e atualizado de forma a colocar-se a disposicéo de todos
as estratégias desenvolvidas.

Conclusdes

Notadamente, as estratégias desenvolvidas no Laboratorio de Bioinformatica obtiveram
desempenho superior a0 mpiBLAST, na grande parte dos testes. As estratégias Fragmentada
Pura e Replicada foram as que obtiveram piores desempenhos, nessa ordem, entre as quatro
desenvolvidas na PUC-Rio. O desempenho da estratégia Fragmentada Pura € sempre o
desempenho do né mais lento, ou melhor, que demorou mais tempo para efetuar suas
comparacoes. A estratégia Replicada, por sua vez, tem um tempo de pré-processamento muito
alto, dém de ndo tratar o caso da ociosidade de uma méguina também.

Por outro lado, as estratégias Fragmentada Sob Demanda e Fragmentada Corretiva
obtiveram tempos muito bons, muito inferiores aos apresentados pelo mpiBLAST. Ambas
evitam que um computador se torne 0cioso engquanto outro ainda esta em processamento, ou
sgja, 0 paraelismo esta sempre acontecendo, reduzindo o tempo da melhor forma possivel.
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