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Resumo. No presente artigo é apresentado uma avaliacdo de desempenho de
um Framework de Redes Filogenéticas no ambiente do supercomputador San-
tos Dumont. O trabalho reforca os beneficios de paralelizar o framework
usando abordagens paralelas baseadas em Computacdo de Alta Vazdo (CAV), e
Computacdo de Alto Desempenho (CAD). Os resultados da execugdo paralela
do framework proposto, demonstram que este tipo de experimento da bioin-
formdtica é apropriado para ser executado em ambientes de CAD; apesar de
que nem todas as tarefas e programas componentes do framework tenham sido
criados para usufruir de escalabilidade em ambientes de CAD, ou de técnicas de
paralelismo em diferentes niveis. A andlise comparativa da execugcdo dos cinco
pipelines de forma sequencial (como desenhado e usado originalmente por bi-
oinformatas) apresentou um tempo estimado de 81,67 minutos. Jd a execugdo
do mesmo experimento por meio do framework executa os cinco pipelines de
forma paralela e usufruindo de um melhor gerenciamento das tarefas, gerando
um tempo total de execucdo de 38,73 minutos. Essa melhora é de aproxima-
damente 2,11 vezes em tempo de execucdo sugere que a utilizacdo de um fra-
mework otimizado leva a diminuigcdo do tempo computacional, a melhora de
alocagdo de recursos e ao tempo de espera na alocagado.

1. Introducao

Nos dltimos anos diferentes dreas cientificas se beneficiaram da introdug¢ao de ferramentas
computacionais especializadas na geréncia de tarefas, andlise de dados e interpretacdo de
resultados bioldgicos. A drea da bioinformética desenvolve e utiliza metodologias capazes
de estudar grandes volumes de dados bioldgicos, em particular sequéncias de DNA ou
proteinas, obtidos a partir de novas técnicas de sequenciamento de nova geracao (NGS)
[Ott et al. 2008], viabilizando andlises filogendmicas.

Conduzir andlises filogenomicas é um desafio devido a complexidade da
orquestracao e interoperacao de diversos programas de bioinformatica relacionados as



andlises evolutivas. Workflows cientificos [ Yu and Buyya 2005] sdo uma via efetiva usada
para modelar essas andlises filogenOmicas, que apresentam caracteristicas exploratdrias
como o tratamento de dados genéticos usando diferentes métodos de bioinformatica para
confirmar ou refutar uma hipdtese relacionada histéria evolutiva [Lemey et al. 2009].
Uma ilustracdo de aplicabilidade € a utilizacdo de ferramentas de filogendmica e
genOmica comparativa de organelas e genomas completos de Flavivirus.

Para aumentar a abrangéncia do experimento cientifico proporcionada pelo grande
volume de dados originados pelas NGS e para diminuir a chance de ocorréncia de erros,
todo o processo de construcio de uma rede filogenética pode ser modelado em um work-
flow cientifico responsdvel por automatizar todas as tarefas. Workflows cientificos sdao
usados para gerenciar e representar um conjunto de tarefas computacionais, desde a a
modelagem do experimento, a execugdo de programas, a analise dos resultados e a viabi-
lidade da reprodutividade dos experimentos [Pouchard et al. 2019]. Sistemas de geréncia
de workflow cientificos sdo tecnologias responsaveis pela execucdo do workflow, suas
atividades e do dataflow resultante da dependéncia entre as tarefas [Yu and Buyya 2005].

Este processo exploratdrio de andlises genOmico-evolutivas com grande volume
de dados proporcionados pelas NGS demanda ambientes de Computacao de Alto Desem-
penho (CAD) e técnicas paralelas e de distribui¢do de tarefas para produzir resultados
em um tempo aceitdvel. Apesar de alguns dos ambientes de computacdo de alto de-
sempenho fornecerem uma nova dimensao aos experimentos de bioinformatica devido a
caracteristicas de paralelismo e distribui¢do de tarefas, o desafio atual estd em acoplar
eficientemente os software usados na construcao de redes filogenéticas.

Neste contexto, foi desenvolvido um framework composto por um workflow ci-
entifico que agrega um conjunto de pipelines que permitem a constru¢do de arvores e
redes filogenéticas, cada um usando diferentes algoritmos filogenéticos e apresentando
um comportamento particular [Terra 2022]. O objetivo do framework é automatizar e
otimizar a execugdo das redes filogenéticas, permitindo executar desde um até cinco pi-
pelines em uma Unica instancia¢do. Dessa forma, agilizando o experimento cientifico.
Para testar a usabilidade do framewofk, em [Terra 2022] foi realizado um caso de estudo
inspirado em um tema real de pesquisa na area de saude, investigando infecdes de Dengue
no Brasil. A entrada do framework é um conjunto de sequéncias de genes, com base em
genomas completos de Flavivirus obtidos por NGS.

Neste artigo € apresentada uma avaliacdo de desempenho no ambiente do super-
computador Santos Dumont do framework descrito em [Terra 2022]. O trabalho reforca
os beneficios de paralelizar o framework de inferéncia de redes filogenéticas, usando
abordagens paralelas baseadas em Computacdo de Alta Vazao (CAV, do inglés High-
Throughput Computing) e Computacdo de Alto Desempenho (CAD, do inglés High-
Performance Computing). Os resultados da execugdo paralela do framework proposto
demonstram que este tipo de experimento da bioinformética € apropriado para ser execu-
tado em ambientes de CAD; apesar de que nem todas as tarefas e programas componentes
do framework tenham sido criados para usufruir de escalabilidade em ambientes de CAD,
ou de técnicas de paralelismo em diferentes niveis.

O artigo estd estruturado de forma a primeiro contextualizar os conceitos
bioldgicos e computacionais e workflows cientificos na Secao 2, necessdrios para o enten-



dimento de aplicacdo em redes filogenéticas. A Secdo 3 apresenta trabalhos relacionados
ao desenvolvimento desta pesquisa multidisciplinar. A Sec¢do 4 apresenta a metodologia,
descreve a arquitetura conceitual do framework proposto, a configuracao do experimento,
o ambiente computacional utilizado e estudo de caso. A Secdo 5 apresenta e discute os
resultados computacionais e concluindo, a Se¢dao 6 apresenta as consideracdes finais do
presente artigo.

2. Fundamentos Bioldgicos e Computacionais

2.1. Analises Filogenéticas e Filogenomicas

As relagdes evolutivas entre os individuos podem ser representadas por meio da topologia
de uma arvore filogenética. Cada no representa uma Unidade Taxondmica Operacio-
nal (UTO) ou comumente chamada de tdxon, os quais estdo conectados por arestas que
representam a distancia evolutiva entre os tdxons. Sequéncias de grupos externos (out-
groups) sao designados a um grupo de organismos mais distantemente relacionados, que
serve como referéncia para determinar as relacdes evolutivas do grupo interno em estudo.
Ap0s a selecdo das sequéncias € necessario realizar o alinhamento multiplo de sequéncias
(AMS) que determina a similaridade entre as mesmas e servem para construir arvores
filogenéticas a partir dos métodos existentes [Lemey et al. 2009].

Para inferir as relacdes evolutivas de um determinado grupo de espécies, consi-
derando sequéncias de DNA ou aminodcidos, é necessdria a escolha de um método filo-
genético a ser aplicado em um conjunto de sequéncias homdlogas, isto €, que apresentem
uma ancestralidade em comum. A andlise evolutiva por meio de técnicas computacionais
requer a escolha de algoritmos matemdticos para a reconstrucdo filogenética. Métodos
filogenéticos sdo classificados de acordo com os tipos de dados ou pela técnica utili-
zada na reconstrucdo de filogenias. Para aplicacdo em inferéncias baseadas em dados
moleculares, destacam-se quatro técnicas principais: agrupamento de vizinhos, maxima
parcimdnia, méxima verossimilhanca e inferéncia Bayesiana [Lemey et al. 2009].

2.2. Redes Filogenéticas

Em uma andlise evolutiva baseada em arvores, é possivel encontrar incongruéncias to-
poldgicas provindas de eventos de evolugdo reticulada (também chamado de evolucao
horizontal), como transferéncia horizontal e recombinag¢do, ou até propor outros cendrios
biogeogréficos de dispersdo. Uma arvore filogenética pode nao ser consistente ao exibir
eventos evolutivos decorrentes de processos de transferéncia horizontal, recombinacdes
genéticas e hibridizacdo. Nesses casos é recomendado a integracdo com andlises basea-
das em rede filogenéticas [Huson et al. 2010].

Uma rede filogenética é uma estrutura de grafo usado para visualizar relagdes evo-
lutivas entre espécies ou organismos e € usada quando se especula que eventos reticula-
dos tais como hibridagdo, transferéncia horizontal de genes, recombinacao ou duplicacdo
génica estdo envolvidos. As arvores filogenéticas sdo um subconjunto das redes filo-
genéticas, sendo redes que ndo apresentam nenhum evento reticulado. Redes filogenéticas
podem ser inferidas e visualizadas usando software como Splitstree, Network ou TCS
[Huson et al. 2010].

Redes filogenéticas podem ser implicitas e explicitas. Por representarem a
historia evolutiva de individuos, as redes explicitas sdo as recomendadas e alvo de



estudo no presente artigo; no entanto sdo consideradas computacionalmente custosas
[Solis-Lemus and Ané 2016]. Ressalta-se que a constru¢@o de redes filogenéticas segue
um processo constituido pela chamada de diversos software, algoritmos e pipelines. Em
termos da bioinformética, construir uma rede filogenética implica na jung¢ao de dominios
de gendmica comparativa para a construcao de AMS e andlises de ortologia; e de filogenia
e filogendmica para a construcao de arvores de genes e de espécies.

2.3. Workflows cientificos

O avanco da tecnologia possibilitou a execucdo de experimentos cientificos de di-
ferentes dominios das ciéncias, cada vez mais complexos e de dados intensos
[Yu and Buyya 2005]. A execugdo desses experimentos precisam de uma grande
quantidade de poder computacional e de software especializados, de modo a inte-
ragirem de forma eficiente com ambientes computacionais paralelos e distribuidos
[Andronico et al. 2011].

O ciclo de vida de um experimento cientifico pode ser dividido em trés etapas:
composicdo, execucao e andlise. A composi¢ao € a etapa na qual todo o experimento
cientifico é estruturado, apresentando a sequéncia logica das atividades, além de seus
parametros e tipos de dados. A fase de execugdo define o escopo do experimento de
forma concreta, i.e., os seus dados de entrada, parametros de cada tarefa, o tipo de soft-
ware e caracteristicas do meio computacional que sdo necessarios para a execugdo do
experimento. Na etapa de andlise, os dados, proveniéncia do experimento e informacdes
dos resultados do dominio avaliado s@o analisados tal a aceitar ou refutar uma hipétese
pre-definida [Mattoso et al. 2010].

Workflows cientificos sdo utilizados como uma abstracdo para modelar o fluxo
de atividades e de dados em um experimento de maneira estruturada. Segundo
[Taylor et al. 2007], os workflows se tornaram um padrdo para a modelagem de expe-
rimentos na comunidade cientifica. Eles podem ser definidos como a especificacdo for-
mal de um processo cientifico que representa os passos a serem executados em um de-
terminado experimento cientifico [Deelman et al. 2018]. Cada atividade corresponde a
invocacdo de um programa, e as dependéncias representam o fluxo de dados entre as
atividades envolvidas na execucao. Portanto, o cientista consegue modelar e executar ex-
perimentos cientificos por meio de tarefas computacionais complexas em larga escala em
ambientes de CAD por meio dos workflows cientificos [Versluis and Iosup 2021].

3. Trabalhos Relacionados

O campo de estudo em redes filogenéticas € recente, com algoritmos conceitualizados
teoricamente, sem estarem necessariamente implementados em software, pacotes ou bi-
bliotecas. [Mao et al. 2020] é uma referéncia estado-da-arte sobre experimentos de redes
filogenéticas. Eles propuseram um workflow gendmico que produz resultados usados
para alimentar experimentos cientificos para a construcao de redes filogenéticas; contudo,
ainda nao foi modelado para usufruir de ambientes de CAV ou CAD.

A grande quantidade de dados intermedidrios € um problema recorrente na in-
feréncia de redes filogenéticas. [Mao et al. 2020] propuseram uma abordagem similar
para minimizar a interacdo entre o usudrio € os dados. Eles modelaram um workflow
escrito em Python que incorpora alinhamento de sequéncias, reconstru¢ao de arvores de



genes, arvores de espécies e inferéncia de redes filogenéticas por meio de diversos pro-
gramas acoplados ao workflow. O workflow apresenta multiplos produtos, uma tnica
execucdo resulta em duas redes filogenéticas, uma de cada programa, uma arvore de
espécies inferida a partir de arvores de genes e uma a partir de sequéncias concatena-
das. Tudo isso é gerado a partir de dados contendo sequéncias codificadoras de proteinas,
sequéncias de nucleotideos, sequéncias de polimorfismo de nucleotideo tnico, entre ou-
tras.

Em [Stenz et al. 2015], os autores apresentam o pipeline TICR, capaz de produzir
uma tabela de fatores de concordancia de quartetos e também uma arvore de populagio.
Esse pipeline estima essa arvore procurando por discordincias nas drvores de genes de-
vido a recombinacdo. Para isso ele consiste do método MDL [Ané 2011] e os progra-
mas MrBayes, para realizar a inferéncia Bayesiana utilizando uma variante da Cadeia de
MarKov Monte Carlo [Huelsenbeck and Ronquist 2001]; BUCKYy, para anélise de con-
cordancia Bayesiana, recebendo como entrada arvores completas geradas pela andlise
Bayesiana de locus individuais e gerando como saida uma amostra de arvores de genes
e suas distribui¢cdes de probabilidade conjuntas [Ané et al. 2007, Larget et al. 2010]; e
Quartet Maxcut [Snir and Rao 2012], usado para gerar a arvore de populagdo. A tabela
de fatores de concordancia de quartetos e a arvore de populagdo podem ser usadas em
conjunto para a inferéncia de redes filogenéticas, sendo passadas como entrada do Phylo-
Networks.

4. Metodologia

Existem diversas combinacdes possiveis usando diversos algoritmos para a construgdo de
redes filogenéticas. Para aumentar a variedade de redes geradas, em [Terra 2022] € reali-
zada a modelagem de um workflow composto por diferentes ferramentas com o intuito de
construir redes filogenéticas. Foram modelados cinco pipelines, acoplados em um tinico
workflow. Para realizar a constru¢cdo das redes filogenéticas dois algoritmos foram es-
colhidos: Maxima Parcimonia (MP), utilizando o programa PhyloNet [Wen et al. 2018] e
Mixima Pseudo-verossimilhanga (MPV), utilizando o programa SNaQ (Species Networks
applying Quartets) do pacote PhyloNetworks [Solis-Lemus et al. 2017]. Esses programas
utilizam como de entrada os resultados provindos de analises filogenéticas. O Phylonet
utiliza como entrada drvores de genes enraizadas, ja o PhyloNetworks pode utilizar tanto
arvores nao-enraizadas quanto uma tabela de fatores de concordancia de quartetos, junta-
mente com uma topologia inicial como, por exemplo, uma arvore de espécies.

Para construir as drvores de genes foram acoplados os programas RAXML (Rando-
mized Axelerated Maximum Likelihood) [Stamatakis 2014], IQ-TREE [Minh et al. 2020]
e MrBayes [Huelsenbeck and Ronquist 2001]. RAxML e IQ-TREE baseiam os seus
calculos no algoritmo de MV, porém cada programa apresentando caracteristicas es-
pecificas nos seus cdlculos probabilisticos. O MrBayes se baseia no algoritmo de in-
feréncia Bayesiana (IB) para a construgdo das arvores. Devido ao PhyloNetworks utilizar
como entrada uma arvore como topologia inicial, foi acoplado ao workflow o programa
ASTRAL [Mirarab et al. 2014] que gera arvores de espécies a partir de um conjunto de
arvores de genes ndo-enraizadas.

Ao todo, o workflow apresenta cinco pipelines baseados em diferentes metodolo-
gias. Esses pipelines foram nomeados de acordo com os programas representativos de



filogenia e redes filogenéticas usados, assim tem-se os seguintes pipelines: raxml_snaq
(Figura la), raxml_phylonet (Figura 1b) e mrbayes_snaq (Figura 1c). Os pipelines iq-
tree_snaq e iqtree_phylonet sao similares as Figuras (a) e (b) respectivamente, com a de-
vida substirui¢ao do programa de construgao filogenética.
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Figura 1. Cinco pipelines do workflow. (a) raxml_shaq, (b) raxml_phylonet e (c)
mrbayes_snagq. igtree_snagq e iqtree_phylonet possuem composicao similar
a (a) e (b) respectivamente, substituindo o programa de filogenia.

O workflow apresenta um dataflow, onde as saidas de cada programa sdo geral-
mente utilizadas como entradas pelo seguinte. Entretanto, € necessaria a inclusdo de
atividades intermedidrias para realizar diversas manipula¢des de dados para se compati-
bilizar a saida de uma tarefa com a entrada da subsequente. Como exemplos, podemos
citar a conversao dos dados de entrada dos pipelines que utilizam RaXML ou IQ-TREE;
a compressao de diversos dados pelos RaXML ou IQ-TREE apds suas execugdes; € o
enraizamento das arvores geradas nos pipelines que utilizam o Phylonet.



O grande nimero de tarefas atreladas a execucdo do workflow abrange desde a
execugdo de scripts mais simples usados para manipular dados intermedidrios até progra-
mas e pacotes complexos, com tarefas apresentando diferentes niveis de paralelismo. Por
exemplo, as manipulacdes de dados, geralmente, utilizam apenas um nucleo do proces-
sador, enquanto outros programas como RAxXxML podem utilizar maltiplos nicleos por
execucdo. Esse fator traz a necessidade de um controle da execugdo dessas tarefas. Para
realizar esse controle, foi implemetado um framework que traz a implementagdo e con-
trole da execugao do workflow [Terra 2022].

A biblioteca Parsl [Babuji et al. 2019] foi utilizada a para gerenciar a execucao
das tarefas de forma automadtica e aproveitar a0 maximo os recursos disponiveis. Parsl
garante ao framework um bom sistema de tolerancia a falhas; portabilidade ao configurar
e executar o framework em diversas infraestruturas computacionais; e facilidade de uso,
uma vez que o Parsl € desenvolvido para a linguagem de programacgao Python, que apre-
senta um alto nivel de abstrac@o, o que permite realizar a implementacao do framework e
a geréncia do workflow cientifico.

Como falado anteriormente, os programas acoplados ao modelo podem apresentar
paralelismo em sua execuc¢do. Com isso, em determinados momentos da execugdo do
workflow podem haver recursos ociosos. Para contornar essa desvantagem, o framework
foi desenvolvido de forma a permitir que multiplas entradas e pipelines sejam executados
de forma paralela. Dessa forma, todos os cinco pipelines podem ser executados usando
como entrada um dataset, o que gera um conjunto de diferentes redes filogenéticas ao fim
da execucgdo do framework.

Contudo, apenas executar multiplos pipelines em uma tnica execuc¢ao nao € tao
eficiente, devido a dependéncia de dados e o paralelismo divergente entre as tarefas. Com
o auxilio do Parsl, o framework realiza o controle de programas que utilizam multiplos
threads, realizando o empacotamento das tarefas (Figura 2) por meio da dependéncia de
dados entre as mesmas. Com isso, as tarefas sdo escalonadas de forma a serem executadas
de imediato assim que houverem recursos disponiveis e nenhuma dependéncia de dados
vigente, ou seja, a tarefa a ser executada ndo depende da conclusdo de outra tarefa em
andamento.

nl

(a) (b)

Figura 2. Exemplo de empacotamento. Dois pipelines sendo executados em um
ambiente com dois nucleos. Em (a) sem empacotamento de tarefas e em
(b) com o empacotamento. Fonte: [Terra et al. 2021].

A complexidade dos dados também influencia diretamente o desempenho da
construcdo da rede. Quanto maior é o nimero de tixons e genes de um experimento,
maior € a quantidade de tempo e recursos computacionais necessarios. Logo, em es-
tudos que apresentam um grande nimero de tdxons € invidvel a execu¢do em maquinas
convencionais, sendo requerido um ambiente mais adequado de CAD. O framework apre-



sentado neste trabalho foi desenvolvido de forma a ser capaz de ser executado tanto em
uma mdquina usual quanto em um ambiente CAD.

4.1. Experimento

Para avaliar o desempenho do framework foram utilizados trés datasets contendo alinha-
mentos de sequéncias sintéticas, contendo seis taxons e 100, 300 e 1000 genes respectiva-
mente. Esses datasets foram usados previamente por [Solis-Lemus and Ané 2016] para
avaliar o desempenho do algoritmo SNaQ isoladamente. Essa entrada foi escolhida de-
vido ao seu alto nimero de genes em cada dataset, o que faz com que cada pipeline tenha
um alto niimero de tarefas a ser executado.

Todas as execucdes foram realizadas utilizando o supercomputador Santos Du-
mont', na fila de execucdo cpu_small, composta por maquinas apresentando processador
Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2695 v2 e 66 GB de memoéria RAM. O desempenho do fra-
mework foi analisado utilizando a taxa entre o tempo estimado - soma de todos os pipeli-
nes de uma execucdo sem o empacotamento de tarefas - € o tempo de execugdo dos cinco
pipelines simultaneamente, fazendo uso das melhorias anteriormente apresentadas. Os
programas e ferramentas encontravam-se nas seguintes versoes durante o experimento:
Python v3.8.2, Parsl v1.0, IQ-TREE v2.2.0, ASTRAL v5.7.1, PhyloNet v3.8.2, RAXML
v8.2, BUCKYy v1.4.4, MrBayes v3.2.7a, Julia v1.5.1 e Java JDK v12.

Dois tipos de experimentos foram executados para cada dataset de 100, 300 e 1000
genes usando: (1) o framework de cada pipeline por separado e (2) o framework com
todos os cinco pipelines simultaneamente. O tempo total de execu¢do (TTE) foi calcu-
lado pelo tempo médio de cada execucdo repetida cinco vezes. Quanto aos parametros
dos programas usados, RAXML e IQ-TREE foram executados com seis e dois threads
respectivamente e com valor de bootstrap igual a 1.000; PhyloNet e PhyloNetworks com
dez runs, trés hibridizacdes maximas e dez threads; e o MrBayes foi executado com
1.000.000 geragdes e duas runs.

5. Resultados e Analises

A Figura 3 apresenta o TTE dos datasets de 100 genes (azul claro), 300 genes (azul
médio) e 1000 genes (azul escuro) e os cinco primeiros conjuntos de barras representam
as execucoes dos pipelines individualizados (raxml_phylonet, raxml_snaq, mrbayes_snaq,
iqtree_phylonet, iqtree_snaq). O grupo seguinte (5 pipelines) corresponde ao resultado
do nosso workflow executando os cinco pipelines concomitantemente. Por dltimo, para
facilitar a comparagdo, temos ultimo grupo (X tedrico) que representa o tempo sintético
correspondente ao somatorio do tempo dos pipelines individualizados (cinco primeiros
conjuntos).

Pode ser observado que os pipelines que mostraram maior TTE foram os que uti-
lizaram IQ-TREE na construcdo de arvores (igtree_phylonet, igtree_snaq e 5 pipelines).
O IQ-TREE possui um algoritmo estocastico rapido e eficaz para inferir drvores filo-
genéticas por MV e ele se compara favoravelmente a0 RAXxML e PhyML em termos de
andlises. Contudo, sua execu¢do permite analisar o tamanho das sequéncias e escolher o
ndmero ideal de threads a serem usadas para a execucdo do algoritmo, limitado superior-
mente por um nimero maximo.

"https://sdumont.lncc.br/
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Figura 3. Tempo total de execucao de cada pipeline por dataset.

O pentltimo conjunto de barras representa as execugdes do framework para todos
os cinco pipelines simultaneamente, que mostra uma diminui¢cdo do TTE quando com-
parado a soma das execucdes dos frameworks para os pipelines por separado (iltimo
grupo . tedrico). O mesmo comportamento foi obtido para todos os datasets de genes
(Figura 3).

Para o dataset de 100 genes (azul claro), o TTE da soma dos frameworks para os
pipelines por separado foi de 81, 67 minutos versus o TTE dos cinco pipelines executados
de forma simultanea de 38, 73 minutos, o que resulta em uma melhora de aproximada-
mente 2, 11 vezes. J4 o dataset de 300 genes (azul médio) apresentou uma melhora de
1,83 vezes e o terceiro dataset de 1000 genes (azul escuro) apresentou uma melhora, um
pouco menor, de 1, 68 vezes.

Os ganhos no TTE sao explicados pelo uso de recursos ndo utilizados pelos pipe-
lines individualizados que sdao explorados quando existem mais tarefas com dependéncias
satisfeitas em decorréncia da execucao simultanea dos cinco pipelines em um Unico work-
flow. Além disso, como pode ser observado na Figura 1, existem diversos resultados in-
termedidrios que passam a ser calculados uma unica vez, diminuindo o TTE quando se
executam simultaneamente todos os pipelines.

6. Consideracoes finais

A reconstrugao da histdria evolutiva, assim como o estabelecimento de hipéteses que de-
monstrem as relacdes filogenéticas de individuos, em diferentes niveis de classificagdao
taxonOmica desde virus até organismos complexos como 0s eucariotos, requerem o
uso de varias abordagens e ferramentas, as quais muitas vezes ainda ndo se encontram
disponiveis de maneira integrada. O uso de diferentes abordagens filogenéticas, filo-
genOmicas e evolutivas sao necessdrias para a inferéncia da filogenia de espécies e a filo-
genia de genes.

O presente trabalho apresentou a avaliacao de desempenho de um framework que
encapsula a modelagem de um workflow composto por diferentes metodologias para a



construcdo de redes filogenéticas. O framework com a implementacdo do empacota-
mento mostrou-se ser até duas vezes mais rapido do que uma execugdo sem a mesma.
Isso também mostra a viabilidade do ambiente de CAD para a constru¢do de redes filo-
genéticas, apesar dos algoritmos ndo serem otimizados para tal ambiente, o framework €
capaz de utilizar os recursos disponiveis nesse tipo de ambiente. Além disso, a execugao
de multiplos pipelines e datasets em uma unica instanciacdo do framework, principal-
mente de dados que possuem um ndmero considerdvel de genes, permite aumentar consi-
deravelmente a vazao do sistema, utilizando o méximo de recurso possivel.

Foi observado que para todas as execucdes usando diferentes datasets de entrada,
utilizar o framework para rodar todos os pipelines simultaneamente aproveita todas as
melhorias implementadas. Pode ser até 2,11 vezes mais rapido do que executar cada
pipeline separadamente. Contudo, os resultados mostraram que o desempenho dos fra-
meworks decrescem a medida que o nimero de genes aumenta, provavelmente por falta
de ajustes na execugdo dos multiplos pipelines e o ambiente de CAD.

Como trabalhos futuros, pretende-se avaliar as causas da diminui¢@o da escalabi-
lidade do framework a medida em que se aumenta o tamanho do dataset. Pretendemos
também desenvolver o paralelismo do framework para uma ambiente com multiplos nds
computacionais diferentes (ndo homogénios, ex. com GPUs), de forma a permitir uma
vazao ainda maior da execucdo dos pipelines e uso de novas tecnologias.
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