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Resumo

Este artigo apresenta um framework para imple-
mentagdo de algoritmos de alinhamento de seqiiéncias
bioldgicas, com o diferencial de oferecer suporte a exe-
cugdo concorrente. O objetivo do trabalho é oferecer
recursos computacionais que facilitem a extragdo de
informagdes estruturais, funcionais e evoluciondrias de
pares de seqiiéncias de DNA ou proteinas em ambiente
de processamento paralelo. A avaliagdo dos resultados
obtidos foi realizada através da implementagcdo de
algoritmos que utilizam o método de programagdo
dindmica e por uma andlise de desempenho. O artigo é
complementado por uma andlise do uso do modelo de
programacdo de Anahy e de seu niicleo executivo.

1. Introducio

O estudo de segiiéncias bioldgicas, em especial se-
qiiéncias de DNA, é empregado em vdrios campos, co-
mo a pesquisa do genoma humano, a descoberta de cau-
sas de doengas e como prova em tribunais. Atualmente,
existe uma grande quantidade de bancos de dados piibli-
cos disponibilizando livremente seqiiéncias de DNA pa-
ra serem analisadas. Porém, dada a quantidade de infor-
magdes contidas nestas bases de dados, pouco avango
pode ser obtido sem o emprego de ferramentas compu-
tacionais especialmente desenvolvidas para este fim.
Assim, surge a necessidade do desenvolvimento de soft-
wares para andlise de seqiiéncias que garantam absorcdo
de conhecimento sobre 0 DNA e suas aplicagdes.

A necessidade de um aumento na velocidade do tra-
tamento de seqiiéncias de DNA vem do crescimento ex-
ponencial dos bancos de dados piiblicos [19] e da gran-

de quantidade de cdlculo envolvido [21]. Vdrios algorit-
mos para comparagao e andlise destas seqiiéncias foram
propostos [16], sendo que os que empregam o método de
programagdo dindmica oferecem resultados mais
precisos, a custo computacional elevado, em termos de
tempo de processamento € consumo de memdria.
Exemplos de solugdes empregando processamento
paralelo sdo encontrados na literatura ([14],[1]).

Neste trabalho é proposto um framework para a im-
plementacdo de algoritmos de alinhamento de DNA. Um
dos diferenciais deste framework é a inclusido de uma
estrutura para suportar a execuc¢do concorrente destes
algoritmos. A estrutura adotada permite que a con-
corréncia das operagdes de alinhamento seja descrita
sem considerar as ferramentas utilizadas para a efetiva
execucdo paralela destas. Esta caracteristica viabiliza a
extensdo do framework a diferentes suportes ao parale-
lismo. No momento, o framework conta com duas op-
¢oes de suporte & execugio paralela: rhreads POSIX e
Anahy [6][9], sendo dada uma atengfio especial a Anahy,
que permite introduzir um nivel ainda maior de
abstraciio na implementacao de aplicagdes concorrentes.

A construgdo do framework foi baseada no estudo de
algoritmos de alinhamento de sequiéncias, sendo mode-
ladas as classes considerando caracteristicas comuns
entre os algoritmos. No atual estdgio, foi dada maior a-
tencdo aos algoritmos que empregam o método de
programacdo dindmica.

O framework construido foi avaliado através de sua
instanciagdo com a implementagdo de algoritmos de ali-
nhamento de seqiiéncias, os quais foram igualmente
descritos de maneira a serem executados de forma con-
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corrente. Uma avaliagdo de desempenho sobre arquite-
turas SMP (Symmetric MultiProcessors) foi realizada.

A préxima segdo apresenta os conceitos gerais sobre
o alinhamento de seqiiéncias e sobre o método de pro-
gramagdo dinimica. A seg¢do 3 apresenta as principais
caracteristicas de Anahy. A secdo 4 apresenta o frame-
work proposto e a introdugdo do modelo da concorrén-
cia. As secOes finais, 5 e 6, apresentam, respectivamen-
te, uma avalia¢do do framework, através de resultados de
desempenho obtidos e as conclusdes deste trabalho.

2. Alinhamento de seqiiéncias

Alinhar duas seqiiéncias consiste em estabelecer uma
correspondéncia entre seus simbolos, obedecendo a or-
dem destes, procurando fazer com que simbolos iguais
nessas seqiiéncias se correspondam. Um alinhamento
encontrado contém caracteres que combinam (iguais) e
caracteres que ndo combinam. Eventualmente, pode
conter espagos (gaps) introduzidos em uma das
seqiiéncias sendo comparadas de forma a aumentar o
nimero de caracteres que combinam. O alinhamento
pode ser realizado tanto de forma global como local. No
primeiro caso, ¢ considerado o comprimento total das
seqiiéncias analisadas. No segundo, somente trechos das
seqiiéncias onde a similaridade é mais alta.

Dentre as técnicas computacionais utilizadas para
alinhar duas seqiiéncias, destaca-se o método de progra-
magdo dinimica, que se caracteriza por prover o alinha-
mento 6timo [13] entre as duas seqiiéncias. Com o em-
prego deste método, é possivel obter tanto alinhamentos
globais como locais, através de modificagdes no algo-
ritmo bdsico. Uma caracteristica importante, é que os a-
linhamentos obtidos dependem do sistema de pontuagdo
utilizado na comparagio de pares de simbolos e também
da pontuagdo dada aos espacos inseridos.

O algoritmo bdsico utilizado para calcular o alinha-
mento entre duas seqiiéncias é composto por dois pas-
sos: (i) cédlculo da pontuagdo total indicando a similari-
dade entre as duas seqiiéncias em andlise e (ii) identifi-
cacdo do(s) alinhamento(s) que levam a esta pontuacio.
A idéia do algoritmo é avangar até a solugdo final ob-
tendo solugdes parciais a cada passo.

A comparagdo de duas seqiiéncias X e Y, utilizando
este método para obten¢do de um alinhamento local, é
mostrada na Figura 1. O comprimento destas seqiiéncias
éden=9para X e m= 8 para Y. As seqiiéncias sdo
colocadas na margem esquerda (Y) e na margem
superior (X) da matriz de similaridades. Inicialmente, a
primeira linha e a primeira coluna da matriz sdo pre-
enchidas com zeros, demarcando o final de um alinha-
mento local. No caso de um alinhamento global, a pri-
meira linha e coluna devem possuir outros valores ini-
ciais [17]. Os demais elementos sdo calculados consi-
derando sua vizinhanga. Um valor S(i,j) pertencente a
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matriz € calculado a partir de seus vizinhos: S(i-1,j) mais
a penalidade por espago inserido, S(i-1,j-1) mais o valor
da similaridade dos caracteres sendo analisados e S(i,j-1)
mais a penalidade por espago inserido.
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Figura 1. Matriz de similaridades
gerada a partir de duas seqliéncias.

Para o caso geral onde X=x,..x, ¢ Y=y,..y, para
i=1...n e j=1...m, a matriz de similaridades ¢é calculada a
partir da equagdo (1), onde gp é um indice de penali-
dade por um espaco inserido e ss € a pontuagdo pela
substituigdo:

max (S0, j1..S[i—1, j1}+gp,
. max (S[i,0]...5[i, j—11}+ gp,
S[i, j]=max: ; . ;
Sli -1, j=1]+ss(Xi, Y)),
0

(1

Com a matriz de similaridades completamente pre-
enchida, o primeiro passo do algoritmo € encerrado. O
segundo passo consiste em uma operacio para encontrar
o alinhamento propriamente dito entre as duas seqiién-
cias. Partindo-se da célula da matriz com a pontuagio
mais alta, o alinhamento € construido escolhendo-se
sempre a célula vizinha com o valor mais alto. O ali-
nhamento local termina quando uma célula com o valor
zero € encontrada.

As vantagens dos algoritmos que implementam o
modelo de programagdo dinimica estdo associadas a
possibilidade de obtengdo de alinhamentos 6timos entre
duas seqiiéncias. Porém, o algoritmo necessita de gran-
de quantidade de recursos computacionais para atender
seus requisitos de processamento e memdria, uma vez
que estes sao proporcionais ao produto do nimero de
simbolos de cada seqiiéncia. As implementagdes parale-
las de tais algoritmos devem, portanto, utilizar eficien-
temente os recursos computacionais da arquitetura de
suporte i execugdo.

3. Anahy

Anahy [6][9] é um ambiente de processamento para
exploragio de alto desempenho em aglomerados de
computadores e arquiteturas SMP, estando uma versdo
operacional disponivel para esta tdltima classe de arqui-
teturas. A principal caracteristica de Anahy € dissociar a
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descrigdo da concorréncia da aplicagio da forma como o
paralelismo da arquitetura é explorado. Esta caracte-
ristica € buscada considerando que a concorréncia
natural que pode ser explorada em uma aplicagio €, em
geral, superior & capacidade de execugdo paralela das
arquiteturas disponiveis atualmente.’

A proposta de Anahy é de oferecer uma abstragio de
programacdo de alto nivel onde seja possivel explicitar
as atividades' concorrentes de um programa (tarefas),
assumindo a responsabilidade de explorar os recursos de
processamento (processadores ¢ memdria) disponiveis.
Assim, o ambiente propde uma interface de pro-
gramagdo baseada em um modelo de fluxo de dados e
um niicleo executivo dotado de uma politica de escalo-
namento explorando a criagdo preguigosa de threads

([41, [51, (71, [12D).
3.1 Arquitetura virtual

A arquitetura virtual definida para execugio de
programas Anahy conta com um conjunto de pro-
cessadores compartilhando acesso a um espago de
enderegamento compartilhado. Uma méquina virtual é
instanciada com esta arquitetura para oferecer suporte a
execucdo de um unico programa Anahy. Durante o
tempo em que a mdquina virtual estiver ativa, cada
processador virtual (PV) pode se encontrar ou
processando uma unidade de trabalho gerada pelo
programa em execugio ou aguardando que um trabalho
lhe seja atribuido. O conjunto de instrugdes suportado
pelos PVs € o mesmo que o oferecido pelas linguagens
imperativas  seqilenciais  tradicionais, tendo sido
acrescentadas duas novas instrugdes para acesso ao
espaco de enderecamento compartilhado: uma para
efetuar a leitura e outra para a escrita de dados
necessdrios/produzidos para uma tarefa.

3.2 Fluxo de dados

A defini¢do do modelo de programagio concorrente

de Anahy condiz com as seguintes consideragdes sobre a

execugdo de programas seqiienciais:

¢ Execuciio determinista: para um determinado con-
junto de dados de entrada, o resultado da computagio
¢é sempre 0 mesmo.

o Efeito colateral: a execu¢do de uma instrugio
modifica um dado em memoéria. Uma posi¢do de
meméria alterada por uma instrugiio pode ser entrada
de uma outra instrugio.

e Expressido implicita de concorréncia: um certo nivel
de concorréncia pode ser explorado pela andlise da
dependéncia de dados entre as instrugdes.

» Sincronizacio implicita: a seqiiéncia de execugio é
definida pelo fluxo de execugdo tnico previsto pelo
paradigma. Tal seqiiéncia define uma ordem
lexicografica para execugdo das instrugdes limitando a
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concorréncia entre estas. Esta ordem deve
garantida para correta execugdo do programa.

Seguindo as premissas acima, o modelo de pro-
gramagdo de Anahy propde uma estrutura baseada em
grafo de tarefas para controle da concorréncia de
execucdo. Este grafo € construido e mantido em tempo
de execugdo, sendo composto por nodos, representando
as tarefas (unidades de trabalho), e arcos direcionados,
representando o fluxo de dados entre as tarefas. A
andlise deste grafo possibilita identificar as seqiiéncias
de tarefas que podem ser executadas de forma
concorrente € quais possuem dependéncias entre si.

A interface de programac¢do de Anahy encapsula
tarefas em um nivel de abstragdo mais alto, oferecendo
uma interface de programagio baseada em operagdes do
tipo forkljoin, de forma semelhante as tradicionais
bibliotecas de programacgdo com threads baseadas no
padrio POSIX. A operacdo de fork tem por objetivo
construir uma nova thread recebendo para tanto dois
parametros: uma fungdo F, para ser executada pela nova
thread e um conjunto de dados necessdrios a execugdo
de F. O retorno a uma chamada fork consiste em um
identificador para a nova thread criada.

A sincronizagdio com o término de uma thread é
possivel através de uma chamada a operagio join,
informando o identificador da rhread a ser sincronizada.
Esta operagdo permite que a thread realizando a
sincronizagdo bloqueie aguardando o término da thread
sincronizada de forma a obter os dados de retorno. Note-
se que, embora no nivel de programacdo, as operacgoes
forkijoin manipulem threads (threads Anahy), no
contexto do nicleo executivo estas mesmas operagdes
permitem identificar as tarefas definidas pelo programa
em execugio e as relagdes de dependéncias entre estas.
Assim, as tarefas sdo implicitamente definidas da
seguinte forma:

e No momento em que um fork é langado, duas novas
tarefas sfio criadas. A primeira, é definida no contexto
da nova thread criada e possui como dados de entrada
os argumentos passados para a funcio definida para
ser executada pela thread. A segunda, € criada no
contexto da thread original, tendo como entrada a
prépria meméria local a thread atualizada até o
momento em que o fork foi realizado e o identificador
da nova thread criada.

No momento em que um join é realizado, uma nova
tarefa € criada: a thread que executa uma operacdo de
Jjoin termina a execucdio de uma tarefa, criando uma
nova a partir da instrugdo que segue (considerando a
ordem lexicogrifica das instrugdes) a chamada ao join.
Esta nova tarefa possui como entrada a memdria local
a thread atualizada até o momento da invocagdo ao
operador join e os dados retornados pela thread
sincronizada.

ser



Considerando a forma como as operagdes fork/join
sdo suportadas pelo ambiente Anahy, os acessos a
memoria compartilhada sdo realizados implicitamente.
Também se salienta que ndo existe outra forma de
passagem de dados entre tarefas que ndo seja através dos
pardmetros passados para threads e de seus eventuais
dados de retorno.

4. Framework

Em vista das questdes a respeito do alinhamento de
seqiiéncias tragadas nas secOes anteriores, em especial
tratando-se da diversidade de variantes de algoritmos de
alinhamento e da necessidade de introdugdo de concor-
réncia, a idéia de uma estrutura comum para a andlise de
seqiiéncias torna-se desejavel. A estrutura proposta neste
trabalho é um framework [10] sobre o qual possam ser
implementados algoritmos de alinhamento de seqiiéncias
com suporte para execugdo concorrente destes
algoritmos.

Das caracteristicas de um framework, destaca-se a
inversdo de controle [11]. Enquanto que na programa-
¢do tradicional o programador desenvolve o cédigo
especificando o fluxo de controle a ser seguido durante a
execu¢do, 0 uso de uma estrutura de framework
possibilita o desenvolvimento de componentes a serem
empregados pela execugdo de um fluxo ja definido.

4.1 Composicao do framework

O framework apresentado neste trabalho foi
implementado em C++. Suas principais  classes sdo
descritas brevemente na seqiiéncia e apresentadas no
diagrama de classes da Figura 2.

A classe abstrata CDynamicProgramming im-
plementa métodos genéricos para os cdlculos realizados
e define a estrutura utilizada para introduzir o método de
programagdo dindmica. Embora a implementagio destes
métodos seja de responsabilidade do programador, a sua
invocagdo € realizada pelo framework. As classes
CSmithWaterman e CNeedlemanWunsch
implementam, respectivamente, os algoritmos de
alinhamento local e global, sendo ambas especializagdes
de CDynamicProgramming.

A diversidade de formatos de armazenamento de
seqiiéncias também foi considerada na especificagio do
framework. CSequence e CSequenceParser ofere-
cem funcionalidades para introdugdo de recursos para
manipulag¢do de seqiiéncias em memoéria e em disco. O
atual suporte é oferecido para o formato FASTA [16]. O
armazenamento dos alinhamentos obtidos é realizado
pela classe CAlignment, que conta com métodos para
obten¢do da pontuagio do alinhamento resultante e ou-
tras informagdes estatisticas, como as porcentagens de
gaps, de nucleotideos idénticos e de similaridade entre
as seqiiéncias.
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CMTSmithWaterman ¢ CMTNeedlemanWunsch
contém as implementagdes concorrentes dos algoritmos
de alinhamento local e global Estas classes utilizam
servicos especificados a partir da classe abstrata
CMatrixBlock, que define a interface de servico ao
suporte a concorréncia, seguindo o modelo de concor-
réncia adotado pelo framework. De forma pontual, esta
classe define dois métodos abstratos. O primeiro permite
a especificacdo do cilculo a ser realizado. O segundo é
utilizado para viabilizar a sincronizagio entre os cdlculos
realizados.

l:uw’-un ! StngTokanizer

CMTSmithWaterman - CSWMatrdilock

Figura 2. Diagrama de classes do
framework.

4.2 Concorréncia no framework

A concorréncia foi introduzida no framework para
permitir a diminui¢do do tempo de resposta dos
algoritmos implementados e facilitar o desenvolvimento
de algoritmos concorrentes de alinhamento de
seqiiéncias. O modelo de concorréncia adotado segue o
padrio createljoin e € definido pela classe abstrata
CMatrixBlock. Neste modelo de concorréncia, uma
tarefa é criada para realizar uma computagiio, tendo
como entrada um conjunto de dados e produzindo, ao
final, novos dados como resultado. As relagdes de ordem
entre as tarefas, producio e consumo de dados, permitem
realizar o controle da troca de dados entre as tarefas
(controle de precedéncia de execugdo). O framework
deve, portanto, disponibilizar funcionalidades para
permitir a especificagio tanto do cdlculo a ser realizado
como das dependéncias de dados existentes entre estes.

Desta forma, as relagdes de dependéncias entre os
cdlculos na programacio dinimica foram consideradas
sob diferentes 6ticas. Dadas as dependéncias de dados
entre os cdlculos, a matriz de similaridades pode ser
preenchida (¢) linha a linha, (ii) coluna a coluna ou,
ainda, (iii) pelas antidiagonais ([2][14]). O problema das
duas primeiras estratégias é que a maioria dos ele-
mentos em uma linha ou coluna da matriz depende di-
retamente dos outros elementos da mesma linha ou co-
luna. Desta maneira, as linhas ou colunas ndo podem ser
calculadas em paralelo devido ao grande nimero de
sincronizagdes. A terceira estratégia, cdlculo da matriz
por suas antidiagonais, niio apresenta este problema, pois
uma antidiagonal depende somente dos elementos das
outras antidiagonais previamente calculadas. Mesmo
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apresentando um grau de concorréncia mais elevado,
esta estratégia apresenta problemas para uma imple-
mentagdo paralela eficiente. Um dos problemas é que o
tamanho das antidiagonais varia durante o preenchi-
mento da matriz, causando, assim, uma nao uniformi-
dade no nimero de tarefas durante a execugdo do pro-
grama. Outro problema desta estratégia estd na defini-
¢do da granulosidade. Se para cada célula da matriz for
criada uma tarefa, o nimero total de tarefas criadas serd
muito elevado, proporcional ao produto do tamanho das
seqiiéncias. Em dados biolégicos reais, o nimero de ta-
refas pode vir a ser grande o suficiente para que o so-
brecusto (overhead) de sincronizagio entre estas sobre-
ponha o potencial ganho de uma execugao paralela.

Uma solug@o ao problema de granulosidade é dividir
a matriz de similaridades em blocos retangulares de ele-
mentos, como mostrado na Figura 3. Neste exemplo, um
programa em execugdo inicia pelo cdlculo do bloco 1,
para, em seguida, calcular os blocos 2 e 5, visto que as
dependéncias foram resolvidas pelo cdlculo do bloco 1.
Toda a matriz de similaridades € calculada desta forma
[14]. Se cada bloco tem g linhas e r colunas, entdo a
computagio de um dado bloco requer o segmento de li-
nha imediatamente acima do bloco, o segmento de colu-
na imediatamente a esquerda e o elemento acima & es-
querda, um total de g + r + 1 elementos, mais dois veto-
res de ¢ e r elementos, contendo os maiores elementos j
encontrados nas respectivas linhas e colunas. Por e-
xemplo, se cada bloco tem 4 linhas e 4 colunas, entdo
cada bloco ird calcular 16 valores apés ter recebido 17
valores de entrada.

No framework construido, sdo utilizadas as estraté-
gias de divisio da matriz de similaridades em blocos e a
execucdo paralela do cdlculo dos elementos de cada blo-
co, respeitando a ordem especificada pelas dependén-
cias de dados. Na implementag¢do realizada, cada ins-
tincia de CMatrixBlock representa um fluxo de exe-
cugdo na aplicagdo, definindo, também, a granulosidade
da mesma. A idéia geral é fazer com que cada bloco da
matriz de similaridades seja calculado de forma concor-
rente, sempre respeitando as dependéncias existentes no
cdlculo dos valores da matriz.

A solug@o concorrente proposta faz uso de threads
para realizar a computagio de um bloco. Threads sio,
assim, criadas dinamicamente, sendo ativadas no mo-
mento em que suas dependéncias sejam resolvidas. Des-
ta maneira, em uma primeira etapa, as threads que efe-
tuam os cdlculos de todos os blocos sdo criadas e, & me-
dida que suas dependéncias sdo calculadas, sua execu-
¢do € iniciada. Uma primeira vantagem desta estratégia é
de possibilitar a descri¢io da concorréncia natural da
aplicacdo, ndo considerando os recursos fisicos dispo-
niveis. Outra vantagem € possibilitar a distribuigdo das
threads entre os recursos de processamento de forma di-

125

nimica, evitando um indesejdvel desbalanceamento de
carga advindo do nimero varidvel de threads ativas du-
rante a execugao.

3 4

6 ) 8

9 10 11 12
13 14 15 16

Figura 3. Divisao em blocos da matriz.

A Figura 4 apresenta o esquema de execugdo das
threads adotado para a solugdo concorrente da apli-
cacdo. Nesta figura sdo apresentadas seis threads, res-
ponsdveis pelo cdlculo de seis dos blocos da matriz a-
presentada na Figura 3. As arestas direcionadas indicam
as dependéncias de dados entre as threads, restringindo
o paralelismo na execug@io. Estas arestas encontram-se
anotadas com os dados transferidos de uma thread a
outra. A execucdo inicia pelo célculo do bloco 1 e,
quando este termina o cdlculo de seus elementos, inicia-
se o cdlculo dos blocos 2 e 5, dado que as dependéncias
encontram-se satisfeitas. O cdlculo do bloco 6 tem sua
execugdo iniciada somente quando os blocos 2 e 5
estiverem com todos os seus elementos calculados. A
execugdo prossegue com as demais threads ndo repre-
sentadas na figura.

4.3 Algoritmos implementados

Com o propésito de analisar a estrutura oferecida pe-
lo framework, foram implementados, utilizando as clas-
ses disponibilizadas, os algoritmos Needleman-Wunsch
[17] (alinhamento global) e Smith-Waterman [20] (ali-
nhamento local), ambos baseados no método de progra-
macdo dindmica, tendo sido implementados de forma
seqiiencial e concorrente. Nas versdes concorrentes, a
matriz de similaridades foi dividida em blocos para-
metrizdveis de g linhas e r colunas, permitindo avaliar o
impacto do tamanho do grio. Nesta estratégia cada bloco
da matriz é calculado por uma thread. Duas versdes para
0 suporte & execugdo concorrente foram implementadas
(extensOes a CMatrixBlock): uma utilizando threads
POSIX e outra utilizando Anahy.

5. Anilise da instanciacdo do framework

Com o intuito de analisar o comportamento de
execugio do framework, em especial do seu suporte i
concorréncia, foi realizada uma série de experimentos
sobre uma arquitetura bi-processada (2 XEON 2.8GHz,
1 GB RAM, Gobo Linux, kernel 2.4.21). O algoritmo
utilizado nos testes apresentados é o algoritmo Smith-
Waterman para realizar o alinhamento local entre duas
seqiiéncias. Em um primeiro momento foi realizada uma
validagio das implementagdes, comparando os
alinhamentos obtidos com os fornecidos por outros
softwares (Emboss [18] e JAligner). Nesta andlise, os



alinhamentos obtidos foram idénticos, aferindo
confiabilidade aos resultados. A segunda bateria de
experimentos buscou dados de desempenho do suporte a
concorréncia oferecido pelo framework, em especial de
sua implementagio com Anahy. Levando em conta a
arquitetura utilizada, mais precisamente a quantidade de
memoria disponivel, foi possivel realizar o alinhamento
de 3 genes do Mycoplasma genitalium com 3 genes do
Mycoplasma pneumoniae, totalizando uma matriz de
similaridades com 16.027.506 elementos.

Figura 4. Esquema de execugao
concorrente.

Os resultados de desempenho apresentados referem-
se ao tempo de execucdo da aplicacdo, nas suas
diferentes versdes, em segundos. Cada resultado
apresentado consiste na média de 100 execugdes com o
desvio padrio inferior a 10%.

O primeiro conjunto de resultados a ser discutido
encontra-se na Tabela 1, que apresenta os tempos
obtidos pela execugdo de diferentes versdes da apli-
caciio na arquitetura utilizada. Salienta-se que, os
resultados apresentados nesta tabela, referem-se a e-
xecugdes ndo paralelas, ou seja, exploram apenas um dos
processadores da arquitetura anteriormente descrita.
Estes resultados permitem analisar alguns dos custos
associados & execugdo destas diferentes versoes.

Em um primeiro momento foi coletado o tempo de
execugdo S da versdo seqiiencial (cdlculo por elementos)
da aplicagdo, o qual corresponde & implementagio direta
do algoritmo de programagio dindmica. Neste caso, o
algoritmo inicia percorrendo toda a matriz de
similaridades, da esquerda para a direita e de cima para
baixo, realizando o cdlculo elemento por elemento,
varrendo a matriz linha a linha. Como define o método
de programacdo dinimica, cada elemento € calculado
considerando os valores de seus vizinhos (norte, oeste e
noroeste) e os valores maximos encontrados em cada
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linha e coluna. O tempo obtido para esta versdo
seqiiencial foi de S = 17,03 s.

Tabela 1. Tempos para diferentes versées da
aplicacdo em execucéo seqliencial.

Versoes da aplicacio Medida Tempo (s)
Seqiiencial - cdlculo por s 17.03
elementos
Concorrente Anahy T 6,06
Segiiencial - cdlculo por blocos T, 6,02

O segundo experimento realizado refere-se & andlise
dos tempos obtidos pela execugiio da implementagio
concorrente sobre recursos de processamento nao
paralelos. Esta medida encontra-se referenciada na
Tabela 1 como T, tendo sido aferido como T, = 6,06 s.
Salienta-se que, diferentemente da versdo seqiiencial, a
versdo concorrente realiza as operagdes por blocos de
elementos de forma a aumentar a granulosidade das
tarefas de cdlculo (no caso dos dados apresentados nesta
tabela, os blocos possuem tamanho de 15x15
elementos). Somente foi possivel coletar o tempo T, por
ter sido utilizado como mecanismo de suporte a
concorréncia a ferramenta Anahy.

No caso da medida T,, a mdquina virtual de Anahy
foi configurada com apenas 1 processador virtual. Desta
forma, as tarefas concorrentes definidas pelo programa
em execugdo sdo executadas em um fluxo tnico. Assim,
embora seja agregado ao tempo de execucdo todo custo
adicional envolvido na gestio da concorréncia pelo
ambiente Anahy, ndo ¢ explorado o ganho que pode ser
obtido na execugdo paralela do algoritmo. Portanto, a
diferenga entre os tempos S e T, representa o overhead
da descricio e da gestiio da concorréncia.

Chama atengdo que a versio concorrente sendo
executada de forma ndo paralela possui um tempo de
execugdo inferior & versdo seqiiencial. Este fato advém
das diferentes formas adotadas pelos algoritmos para
realizagio dos cdlculos. A versdo seqiiencial realiza o
cdlculo elemento por elemento, pesquisando cada linha e
coluna para encontrar o maior elemento a cada ele-
mento calculado. A versdo concorrente realiza o cdlculo
por blocos, utilizando como entrada um vetor com 0s
maximos valores de linha e coluna jd encontrados,
evitando um processo de busca mais demorado.

Uma nova versdo seqiiencial foi composta para
igualmente realizar o cdlculo por blocos, recebendo
como entrada um vetor com os miximos ji encontrados
em cada linha e coluna. O tempo obtido para esta nova
versio (para o mesmo tamanho de bloco) foi de T, =
6,02 s. Portanto coerente com a expectativa de que existe
a introdugdo de overhead para obter uma versio
concorrente de um algoritmo seqiiencial. A conclusdo da
andlise dos tempos apresentados indica que o algoritmo
concorrente pode ser suportado sem a introdugdo de
sobrecusto significativo na execugdo. Além disso, Anahy
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ndo introduz um grande custo de geréncia da execugdo
das atividades concorrentes.

Na seqiiéncia foram tomados os tempos com e-
xecugdes paralelas do algoritmo concorrente, sobre os
dois processadores da arquitetura SMP disponivel,
considerando diferentes tamanhos de blocos. Para tanto,
o framework foi estendido oferecendo dois suportes a
concorréncia: threads POSIX e Anahy, possibilitando a
obtenc@o das versdes concorrentes implementadas, pelas
classes CMTPosixSmithWaterman e
CMTAnahySmithWaterman, respectivamente. Desta-
ca-se que estas versdes possuem estrutura € comporta-
mento idénticos. Os tempos medidos para as execugdes
paralelas encontram-se na Tabela 2. Nesta tabela, a pri-
meira coluna identifica o nimero de blocos utilizado no
experimento, refletindo o nimero de tarefas concor-
rentes (threads) e a granulosidade destas. A segunda co-
luna relata os tempos obtidos pela execugiio do progra-
ma com suporte de threads POSIX. As colunas restan-
tes referem-se a execugdo do programa com suporte de
Anahy tendo sua mdquina virtual configurada com dife-
rentes nimeros de processadores virtuais.

Na versdo POSIX, cada uma das atividades concor-
rentes definida pelo programa é transformada em uma
unidade de cdlculo paralelo, ou seja, em uma thread
POSIX. Estas threads sio, portanto, criadas e destruidas
4 medida que o programa evolui, existindo, entdo, a
possibilidade de diversas rhreads estarem ativas em um
determinado instante de tempo. No caso do estudo
realizado, até 15 threads ativas quando da realizac@o do
cdlculo dividindo-se a matriz em 15x15 blocos (durante
o célculo da maior antidiagonal da matriz). Os tempos
obtidos nesta versdo indicam que um certo grau de
paralelismo é necessdrio para tirar proveito do hardware
(bi-processado) disponivel. Porém, o nimero de
atividades paralelas definidas pelo programa deve ser
limitado a capacidade efetiva da mdquina.

Um melhor mapeamento da concorréncia da aplica-
¢do no paralelismo da arquitetura (cf. Tabela 2), foi ob-
tido com o uso de Anahy como suporte a execugdo. Nes-
te caso, o nimero de atividades em execug¢d@o simultinea
¢ limitado pela capacidade de processamento da méqui-
na virtual, a qual é determinada pelo nimero de pro-
cessadores virtuais empregados. Assim, embora possam
ocorrer situagdes onde diversas threads definidas pela
aplicagdo estejam aptas a executar, o nimero de ativi-
dades que ocorrem efetivamente em paralelo estd limi-
tado ao nimero de PVs disponiveis, reduzindo custos
advindos da gestdo da concorréncia definida pela apli-
cagdo. Os tempos obtidos reforgam a idéia de que Anahy
introduz pouco sobrecusto frente a uma execugdo
seqiiencial da aplicagdo, permitindo ainda, embora mo-
desto, algum ganho de desempenho. A expectativa € que
Anahy oferega um maior conforto de programagio, uma
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vez que, face ao uso de threads POSIX, permite uma
maior liberdade para o programador definir a gra-
nulosidade de seu programa em func¢io da concorréncia
natural da aplicagao.

Tabela 2. Tempos para execucdes de versoes
concorrentes da aplicacéao.

A Anahy
Nimero
bl POSIX
de blocos 1PV|2PVs|5PVs|10 PVs|15 PVs|20 PVs
2x2 1497 | 7,19 7,36 | 7,04 | 7,02 7,04 7,04
3x3 12,74 | 6,45] 6,64 | 6,04 | 6,04 6,04 6,04
4x4 11,83 16,18] 631 | 5,73 | 5,71 | 572 | 5,72
5x5 11,51 |6,07| 6,22 | 5,74 | 5,60 5,60 | 5,61
10x10 11,18 } 6,04 6,49 | 6,02 | 5,59 5,53 5,54
15x15 | 11,16 | 6,06| 6,43 | 6,16 | 569 | 564 | 559

Os resultados alcangados até o momento mostram que
a estrutura adotada para descri¢do da concorréncia de
algoritmos baseados em programacgdo dindmica para
alinhamento de seqiiéncias € adequada, permitindo a
utilizagdo de diferentes ferramentas de programacio para
suportar sua execucdo. A implementacdo realizada com
Anahy tem um interesse especial, pois comprova
resultados de desempenho de trabalhos jd coletados em
outras frentes de trabalho da equipe [9] e valida o
esforgo de desenvolvimento deste ambiente.

6. Conclusao

No presente trabalho tratou-se da crescente disponi-
bilizagdo de seqiiéncias de DNA em bases de seqiiéncias
publicas e da necessidade de tratd-las precisa e rdpida-
mente. A ferramenta implementada e apresentada neste
artigo oferece facilidades para introdugio de algoritmos
de alinhamento de seqiiéncias em uma estrutura de soft-
ware pré-concebida. Esta ferramenta € disponibilizada
sob a forma de um framework, representando o compor-
tamento de um conjunto de algoritmos de alinhamento
de seqiiéncias. A avaliagdo deste framework se deu pela
sua extensdo, implementando algoritmos de alinhamen-
to que empregam o método de programagio dinimica.

O framework desenvolvido se caracteriza por ofe-
recer recursos para o processamento concorrente dos al-
goritmos implementados. Tais recursos foram introdu-
zidos considerando a alta carga computacional gerada
pela execugdo dos algoritmos de alinhamento. O mode-
lo de concorréncia adotado foi retirado do modelo de
programagdo de Anahy [6], tendo sido implementado
dois suportes 2 execugdo concorrente em arquitetura
SMP. Andlises de desempenho realizadas encorajam a
continuidade dos trabalhos nesta linha.

Neste trabalho também foi possivel analisar tanto o
modelo de programagio proposto por Anahy [6] como
seu nicleo executivo [9]. Os resultados obtidos compro-



vam outros anteriormente alcangados ([15], [3]) em de-
mais trabalhos da equipe.

Dentre as possibilidades para extensdes deste
trabalho, destaca-se a implementagio de novos
algoritmos de alinhamento e o tratamento de questdes de
limite de memdria. Em médio prazo, trabalhos em
desenvolvimento oferecerio suporte a execugio do
framework em aglomerados de computadores. Este
suporte estd sendo buscado tanto através do
desenvolvimento de classes préprias ao framework,
como no desenvolvimento de Anahy, que objetiva uma
versdo operacional para aglomerados ([8]). Desta forma,
a comunidade cientifica poder4d contar com recursos para
exploragcdo de processamento de alto desempenho para
pesquisa em seqiiéncias bioldgicas.
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