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Abstract. The alignment of multiple genetic sequences is a crucial step in ad-
dressing various problems in the field of Bioinformatics. Since computing op-
timal alignments is NP-hard, heuristics are commonly employed. Among them,
Consistency-Based Alignment yields the best results on average but incurs the
highest computational cost. This study presents a parallelization strategy for the
core consistency generation steps of this heuristic, along with its most suitable
OpenMP scheduling policy. The results obtained with community benchmarks
demonstrate the excellent performance of the proposed parallelization, signifi-
cantly reducing the execution time of consistency generation—jfrom over 4 hours
to just under 9 minutes—for alignments of scientifically relevant sizes.

Resumo. O Alinhamento Miiltiplo de Sequéncias genéticas é uma etapa essen-
cial na resolucdo de vdrios problemas da drea de Bioinformdtica. Devido a sua
complexidade exponencial, heuristicas sdo utilizadas. A que obtém os melhores
resultados, mas possui o maior custo computacional, é o Alinhamento Baseado
em Consisténcia. Este trabalho apresenta a paralelizacdo da geragdo da con-
sisténcia, fase fundamental para esta heuristica, determinando qual a melhor
politica de escalonamento OpenMP a ser utilizada. Os resultados obtidos mos-
tram o excelente desempenho da paralelizagcdo proposta, reduzindo o tempo de
execugdo da geracdo da consisténcia, para alinhamentos de tamanhos cientifi-
camente relevantes, de mais de 4 horas para menos 9 minutos.

1. Introducao

Alinhamento Multiplo de Sequéncias (MSA) € o nome dado ao processo de alinhamento
de mais de duas sequéncias genéticas (DNA, RNA ou proteinas) para identificar as simi-
laridades que refletem aspectos relacionados a evolugao das espécies e as funcionalida-
des das estruturas organicas [Edgar and Batzoglou 2006]. O alinhamento multiplo é um
passo essencial em pesquisas na area de Bioinformatica, como por exemplo: evolugdo das
espécies [Thompson et al. 2011], analise de dominios [Thompson et al. 2011], inferéncia
filogenética [Mirarab and Warnow 2011], e predicdao de funcionalidades das proteinas
e/ou de suas estruturas [Notredame et al. 2000].

Devido a complexidade para encontrar o alinhamento multiplo 6timo ser
O(l™) [Wang and Jiang 1994], onde n > 2 € o nimero de sequéncias e [ € o tama-
nho médio delas, heuristicas sao utilizadas, sendo a mais comum o Alinhamento Pro-
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gressivo [Feng and Doolittle 1987]. Essa heuristica é a base para diversas ferramen-
tas de alinhamento multiplo, porém possui caracteristicas que fazem com que decisdes
tomadas no inicio do processo possam nao levar as melhores solugdes. Para miti-
gar este problema e melhorar a qualidade do MSA gerado [Jodo Jr et al. 2023], foram
criadas heuristicas de Alinhamento Baseado em Consisténcia, fundamentadas nos An-
chor Points descritos em [Gotoh 1990], que foram implementados, inicialmente, pelo
T-Coftfee [Notredame et al. 2000]. Essas heuristicas partem do principio de que um ali-
nhamento multiplo deve ser consistente. Isto é, se trés sequéncias A, B e C' estdo sendo
alinhadas e o residuo A; estd alinhado com o residuo Cj, e o residuo B; estd alinhado com
o residuo (Y, entdo A; deve estar alinhado com B;. Assim, para alinhar duas sequéncias
A e B, os métodos de Alinhamento Baseado em Consisténcia buscam evidéncias em um
ou mais tipos de alinhamento par a par que envolvem A ou B e alguma outra sequéncia e
que possam fortalecer o posicionamento dos residuos no alinhamento final envolvendo A
e B. Tendo como base o T-Coffee, uma das ferramentas estado da arte para Alinhamento
Baseado em Consisténcia, para que essas evidéncias possam ser descobertas e utilizadas
no alinhamento multiplo, sdo necessdrias duas etapas: a geracao da Constraints List (CL)
e o alinhamento de profiles utilizando a mesma.

A geragiio da Constraints List é a parte mais custosa (O(I? xn?)) do T-Coffee. Para
o MSA-XFlow, uma ferramenta desenvolvida pelos autores, que realiza 40 alinhamentos
multiplos para um mesmo conjunto de sequéncias, o tempo da geracdo da Constraints
List chega a representar 70% do total. Nesse contexto, o objetivo do presente trabalho é
diminuir o tempo necessario para a geracdo da Constraints List por meio do uso de multi-
processamento. Para isso, essa geracdo foi paralelizada utilizando a biblioteca OpenMP !.
Os resultados obtidos mostram claramente o bom desempenho da solu¢do proposta, que
nao s6 conseguiu reduzir significativamente o tempo de execu¢do, mas também que ela
¢ escaldvel ao se aumentar o tamanho do problema e a quantidade de CPUs. Por exem-
plo, foi possivel reduzir o tempo da geracdo de ~ 4,3 horas para apenas 8,8 minutos,
utilizando 32 CPUs, atingindo um speedup quase linear de 29, 25.

Alguns trabalhos se propuseram a paralelizar ferramentas de alinhamento multiplo
baseadas em consisténcia e abordaram a paralelizacdo da geragdo da consisténcia. Os
autores do PTC, apresentado em [Zola et al. 2007], utilizam trocas de mensagens por
MPI para paralelizar o T-Coffee [Notredame et al. 2000]. O PTC gerava as informagdes
que compdem a Primary Library (estrutura inicial para armazenamento das evidéncias)
de forma distribuida entre os nds, sem necessidade de exclusao mutua. Ja o traba-
lho [Blazewicz et al. 2013] utilizou CPUs e GPUs para paralelizar o T-Coffee, gerando
a Primary Library de forma particionada, por questdes de armazenamento em GPU, e
a remontando ao final. Dessa forma, também nao foram utilizadas técnicas de exclusao
mutua. Por sua vez, o QuickProbs2 [GudyS and Deorowicz 2017] é uma ferramenta dife-
rente de alinhamento multiplo baseada em probabilidades obtidas de cadeias de Markov
(HMM). Apesar de também ser um Alinhamento Baseado em Consisténcia, ndo hd a
utilizacdo de Constraints Lists, ndo sendo possivel a comparacdo com a paralelizacdo
proposta neste trabalho.

Assim, o trabalho proposto neste artigo apresenta a paralelizacdo da parte mais
custosa, em termos de tempo, da heuristica de Alinhamento Baseado em Consisténcia:

Thttps://www.openmp.org/wp-content/uploads/openmp-4.5.pdf



a geracdo da consisténcia. Além de mostrar como se deram as alteracdes necessarias
nos algoritmos baseados nos codigos-fonte do T-Coffee e do ProbCons [Do et al. 2005],
também foi determinada a melhor politica de escalonamento OpenMP a ser utilizada na
paralelizacdo em questdo. A proxima secdo aborda o Alinhamento Baseado em Con-
sisténcia, como um aperfeicoamento da heuristica de Alinhamento Progressivo, e des-
creve a geracdo da Constraints List, sua principal estrutura de dados. A paralelizaciao da
geracao desta estrutura de dados € detalhada na Sec¢do 3. Em seguida, a Secdo 4 analisa
a maneira como a exclusdo mutua foi implementada, compara as politicas OpenMP de
escalonamento para o problema e apresenta os resultados de desempenho obtidos. Ao
final, algumas conclusdes e comentdrios sobre trabalhos futuros sdo apresentados.

2. Alinhamento Baseado em Consisténcia e Geracao da Constraints List

A primeira e mais utilizada heuristica para alinhamento miltiplo é o Ali-
nhamento  Progressivo, descrito originalmente no trabalho de Hogeweg
e Hesper [Hogeweg and Hesper 1984] e consolidado por Feng e Doolit-
tle [Feng and Doolittle 1987]. Neste ultimo trabalho, os autores apresentam o método
dividido em trés etapas para realizar o alinhamento de multiplas sequéncias genéticas
baseado no alinhamento par a par das mesmas. Devido as suas caracteristicas, o0 método
pode inserir lacunas (gaps) erradas no inicio da sua ultima etapa, que ndo serdo removidas
durante o processo e permanecerdo até o alinhamento final. Os erros cometidos pelo
Alinhamento Progressivo tornam-se mais evidentes quando as sequéncias a serem
alinhadas sdo pouco similares entre si.

Para melhorar a qualidade dos alinhamentos gerados pelo Alinhamento Progres-
sivo, principalmente quando as cadeias possuem baixa similaridade, foi criada a heuristica
de Alinhamento Baseado em Consisténcia. Essa heuristica tem como base os Anchor
Points descritos por Gotoh [Gotoh 1990]. A ideia é que um alinhamento 6timo € con-
sistente e essa consisténcia € indicada pelos Anchor Points que sdo residuos em que
ha transitividade no alinhamento quando se tem como base o alinhamento par a par
das sequéncias. Ou seja, se trés sequéncias A, B e C estdo alinhadas, e o residuo A;
estd alinhado com o residuo Cj; e o residuo B; estd alinhado com o residuo C}, entdo
A; deve estar alinhado com B;, indicando um Anchor Point. Notredame et al. de-
senvolveram a ferramenta referéncia para alinhamentos baseados em consisténcia, o T-
Coffee [Notredame et al. 2000], e criou uma estrutura para armazenar os Anchor Points,
chamando-a de Constraints List.

Uma Constraints List € uma lista de evidéncias indicando que, no alinhamento
miltiplo final, um residuo A; deveria estar alinhado com o residuo B;. As evidéncias
sdo representadas por tuplas contendo referéncias as sequéncias, aos residuos envolvidos
e um peso para a evidéncia. Neste trabalho, a Constraints List € implementada por uma
estrutura de dados de lista ortogonal de trés dimensdes, conforme ilustrada em roxo, azul
claro e azul escuro na Figura 1. Cada elemento da primeira dimensado da lista ortogonal
(em azul claro) representa uma sequéncia (s;). Cada elemento ¢ da primeira dimensao da
lista ortogonal € uma lista onde cada elemento representa um residuo j de s; (em azul
escuro). Ja a terceira dimensdo da lista ortogonal € composta por listas de evidéncias
relacionando o residuo (7;;) com outros residuos de outras sequéncias (em roxo).

Para criar a Constraints List sdo necessarias duas etapas. Na primeira etapa, as
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Figura 1. Representacao da implementacao da Constraints List

sequéncias sdo alinhadas par a par (Algoritmo 1). Para tal, sdo realizados w

alinhamentos par a par independentes. Neste trabalho, cada alinhamento € realizado pelo
algoritmo de Viterbi [Viterbi 1967] que utiliza HMM, adaptado do cédigo-fonte do Prob-
Cons [Do et al. 2005]. A probabilidade de alinhamento de cada par de residuos, dada pelo
HMM, ¢ utilizada como peso. A conexdo (aresta) entre cada par de residuos alinhados
¢ armazenada numa estrutura de dados similar a Constraints List, denominada Primary
Library, juntamente com seu peso.

Algoritmo 1: Primeira etapa da geracdo da Constraints List

1 Seja s o conjunto de sequéncias e nseq o seu tamanho;
2 para i entre I e nseq-1 faca

3 para j entre i+1 e nseq faca

4 | | Viterbi (s;, ;)

Como a Primary Library € indexada em sua primeira dimensdo pela sequéncia
(lista em azul claro da Figura 1), duas insercdes sdo feitas: uma para a aresta da primeira
para a segunda sequéncia e outra para a aresta da segunda para a primeira. A Primary
Library é armazenada conforme ilustrada em azul e roxo na Figura 1 e dard origem a
Constraints List. Por exemplo, caso o alinhamento par a par das sequéncias proteicas
s1 = GWYA e s, = GWWRGVC seja:



GWY-———A
GW-WRGVC

Seis tuplas seriam inseridas na Primary Library: (1, 1,2, 1, p1), (2, 1, 1, 1, p1),
(1,2,2,2,p2),(2,2,1,2,p2), (1,4,2,7, p3) e (2,7, 1, 4, p3). Sendo o primeiro par de
tuplas referente ao alinhamento dos residuos G, o segundo par referente aos residuos W
e o ultimo, referente ao alinhamento de A com C. Cabe observar que os pesos sao iguais
para cada par e que os indices sdo relativos as sequéncias originais, € nao ao alinhamento
par a par. A Primary Library é a Ginica estrutura compartilhada por todos os alinhamentos
independentes e serd transformada na Constraints List pelo Algoritmo 2.

z

Em seguida, a segunda etapa é a transformacdo da Primary Library em
Constraints List, ilustrada no Algoritmo 2, adaptado do cddigo-fonte do T-
Coffee [Notredame et al. 2000]. Para cada aresta da Primary Library, é verificada a
existéncia de outras arestas que envolvam o mesmo residuo, mas em outras sequéncias
(Linhas 2 a 9). Se a soma dos pesos dessas arestas ultrapassar um valor pré-definido (LI-
MITE), a aresta inicial € mantida na Constraints List tendo como peso a média dos pesos
das arestas. Caso contrario, a mesma serd removida da Constraints List (Linhas 10 a 16).

Algoritmo 2: Segunda etapa da Geracao da Constraints List

1 Seja pesos[0 até nseq-1] uma lista ortogonal de duas dimensdes;

2 para cada sequéncia s, faca

3 para cada residuo r, de s; faca

4 para cada aresta a de s, envolvendo r, faca

5 peso =n = 0;

6 para cada aresta b de a.sy envolvendo a.r, faca

7 peso += b.peso;

8 n++;

9 se n # 0 entao adiciona a aresta a com peso/n a lista pesos[s; ];
10 para cada sequéncia s, faca

1 para cada residuo r, de s, faca

12 para cada aresta a de s, envolvendo r, faca

13 se novo peso de a em pesos|si ] for maior que LIMITE entao
14 ‘ altera o peso de a na lista auxiliar de arestas;

15 senao

16 \ remove a da lista auxiliar de arestas;

Ao término do Algoritmo 2, as arestas passam a ser interpretadas como evidéncias
de que os residuos envolvidos possuem grande chance de estarem alinhados. Com isso, a
Primary Library é totalmente transformada na Constraints List, que serd salva em arquivo.
A transformacdo de uma estrutura de dados em outra, ao invés da criagdo de uma nova
estrutura, foi necessaria para economizar memoria.

3. Paralelizacao da Geracao da Constraints List

Cada uma das etapas da geracao da Constraints List foi paralelizada separadamente. Na
primeira etapa, devido a independéncia na execucao de cada um dos alinhamentos, estes
foram disparados em paralelo. O paralelismo para tal foi implementado utilizando-se a



diretiva OpenMP parallel for no laco da linha 2 do Algoritmo 1. Cabe ressaltar
que, devido ao valor inicial do indice do lago da linha 3 (2 + 1), cada thread OpenMP
disparada ird executar um numero menor de iteracdes em relagdo a iteracao anterior.

Apesar dos alinhamentos serem independentes, existe um trecho de cédigo, adi-
cionado ao Algoritmo de Viterbi, que pode causar condi¢des de corrida: a inclusdo das
informacdes na Primary Library. A solugdo cldssica para tal problema seria a inclusio
de um seméforo de exclusao mutua para impedir que duas threads alterassem a Primary
Library simultaneamente (estrutura ilustrada em azul e roxo na Figura 1). Dessa forma,
apenas uma thread seria capaz de realizar a inser¢ao em toda a Primary Library. Porém,
tal implementacdo limita o paralelismo pois permite que apenas uma thread acesse a
regido critica por vez. Uma avaliacdo dessa limitacdo sera apresentada na Subsecdo 4.1.

Como se trata de uma lista ortogonal, indexada na primeira dimensdo pela
sequéncia (ilustrada em azul claro na Figura 1), a solu¢c@o adotada foi a criacdo de um ve-
tor de semaforos (ilustrado em amarelo na Figura 1), um seméforo para cada sequéncia.
Reduzindo dessa maneira a area onde faz-se necessaria a exclusdo mutua (i.e., a cada
uma das listas da segunda dimensdo), e ndo a lista estrutura de dados como um todo,
permitindo que vdrias threads possam acessar o vetor de sequéncias simultaneamente. E
importante observar que a exclusdo mutua s6 se faz necessaria devido a segunda inser¢ao
realizada para cada par de residuos. Se essa ndo fosse necessdria, cada thread, e apenas
ela, faria a insercao em uma unica lista da segunda dimensao da Primary Library.

Ja no Algoritmo 2 a paralelizacdo foi realizada por meio da mesma diretiva
OpenMP parallel for nos dois lagcos mais externos (linhas 2 e 10), uma vez que
nao ha dependéncia de dados. Nesse algoritmo, os tnicos locais onde seria possivel ocor-
rer condi¢Oes de corrida seriam nos acessos a Primary Library. Porém, como cada thread
altera apenas as arestas (tornando-as evidéncias) pertencentes a lista de uma sequéncia
(listas em azul escuro na Figura 1), a possibilidade de ocorrer condi¢des de corrida é
eliminada.

4. Analise Experimental

Para analisar o desempenho da geracdo paralela da Constraints List, foram usadas
sequéncias de proteinas da familia PFO0005 [Hung et al. 1998] pertencentes ao bench-
mark PEFAM [Finn et al. 2014]. A PF00005 é a maior familia de proteinas presente em
muitas bactérias completamente sequenciadas e possui uma significativa quantidade de
sequéncias disponiveis. Desta familia, foram selecionadas sequéncias pertencentes a um
dos trés grupos: tamanhos menores que 100 residuos; entre 200, inclusive, e 300 residuos;
e entre 400, inclusive, e 500 residuos. Esses tamanhos escolhidos sdo bastante significati-
vos, uma vez que, segundo o UniProtKB [The UniProt Consortium 2024], cerca de 81%
das sequéncias proteicas contidas em seu banco de dados possuem tamanhos menores ou
iguais a 500 residuos.

Das milhares de sequéncias que compdem estes grupos, foram selecionadas amos-
tras com 100 e 500 sequéncias para avaliar o impacto ndo apenas dos tamanhos das
sequéncias, mas também da sua quantidade, no desempenho da geracdo da Constraints
List. Esta combinagdo de quantidades e tamanhos de sequéncias permite avaliar a eficicia
da proposta em relacdo a diferentes tamanhos de problemas de alinhamento multiplo de
proteinas, mesmo com as limitagdes impostas pelos custos de utiliza¢ao de infraestrutura



em nuvem. Os experimentos foram executados em uma instancia de 32 CPUs da familia
C7g da AWS EC2 equipada com processadores AWS Graviton 3 com clock de 2,6 GHz,
com 2 GiB de memoria alocada para cada CPU utilizada. Esta familia foi escolhida por
apresentar a melhor relacio custo/desempenho de acordo com a AWS?. Para todos os ex-
perimentos, os tempos considerados sdo a média de trés execugdes do algoritmo. Apesar
do nimero reduzido de execugdes, por questdes de custo, as variagdes nos tempos sao
pequenas, com o coeficiente de variagdo chegando no maximo a 3, 74%.

Para melhor analisar os resultados obtidos, esta se¢ao esta dividida em trés partes:
primeiramente, a Subsecdo 4.1 mostra a comparacio entre a exclusdo mitua usual em
toda a estrutura de dados referente a Constraints List e a maneira como foi realizada
neste trabalho. Em seguida, Subse¢do 4.2, € realizada uma analise do uso das politicas de
escalonamento do OpenMP e seus desempenhos. Por fim, sdo apresentados os speedups
obtidos pela paralelizacdo da geracdo da Constraints List na Subsec¢ao 4.3.

4.1. Mutex X Vetor de Semaforos

Conforme detalhadamente explicado na Se¢do 2, a insercao na Primary Library, que apos
a execucao do Algoritmo 2 serd transformada em Constraints List, é realizada duas vezes
para cada par de residuos alinhados durante a execucdo do algoritmo de Viterbi para
alinhamento par a par de sequéncias. Ao se executar esses alinhamentos em paralelo,
podem ocorrer condi¢gdes de corrida nesta inser¢do. Assim, a solucao classica para tal é
a criacdo de uma regido critica delimitada pela utilizagdo de um seméforo de exclusdao
mutua (Mutex) para cada acesso a Primary Library, representada na Figura 1 em azul e
roxo, de maneira que apenas uma thread por vez acesse toda a Primary Library.

Ao observar o local onde as duas inser¢Oes sdo realizadas na Primary Library
(uma das listas indexadas pelo vetor de sequéncias, em azul claro na Figura 1), percebe-
se que a primeira serd sempre executada na sequéncia indexada pelo laco da linha 2 do
Algoritmo 1. Tais inser¢des serdo sempre realizadas pela mesma thread, uma vez que,
pela forma como a paraleliza¢do do algoritmo foi feita, cada sequéncia s; € alinhada as
outras na mesma thread. Assim, as condi¢des de corrida s6 vao ocorrer quando uma
thread estiver realizando a primeira insercao na mesma sequéncia que uma outra thread
estiver realizando a segunda inserc¢ao.

Para uma versao da paralelizacao da geragcdo da consisténcia usando Mutex, a Fi-
gura 2, gerada pelo profiler Linaro Map [Linaro Limited 2025], mostra a porcentagem
de utilizacao das 32 CPUs, representada por uma sequéncia de finas barras (uma para
cada intervalo de tempo), durante a execucdo da geracdo da consisténcia para o exemplo
com 500 sequéncias, com tamanhos de até 100 residuos. A primeira parte, com pequenas
barras verde claro e maioria cinza escuro, € referente a utilizacdo das 32 CPUs durante
a execucdo do Algoritmo 1. As barras em cinza escuro e claro, sobre as barras verde
claro, representam a porcentagem de cada intervalo em que as 32 threads ficaram, respec-
tivamente, executando operagdes de sincronizacdo do OpenMP e aguardando o término
dessas operagdes.

Apos o Algoritmo 1, as barras grandes em verde claro indicam que todas as 32
CPUs permaneceram com taxa de utiliza¢do perto de 100% até préximo do final do Al-

Zhttps://aws.amazon.com/ec2/instance-types/ - A familia C8g sé ficou disponivel depois que a avaliacio
de desempenho tinha comecado.



goritmo 2. No fim da execuc¢do (E/S), as barras em laranja e verde escuro representam o
tempo que a thread principal levou para escrever a Constraints List em disco. A ociosi-
dade durante a execucdo do Algoritmo 1, representada pelas barras em cinza escuro na
Figura 2, torna ineficiente a utilizag¢ao da técnica de exclusdo mutua, utilizando um tnico
semaforo para toda a estrutura ortogonal quando o tamanho das sequéncias é pequeno
(menores do que 200 residuos).

Algoritmo 1 Algoritmo 2 E/S

Figura 2. Uso de CPU para o exemplo com 500 sequéncias de até 100 residuos
com exclusao mutua no acesso a toda a estrutura ortogonal

Para otimizar o desempenho da execucdo paralela do Algoritmo 1, foi utilizado
um vetor de seméforos, um semaforo para cada sequéncia (em amarelo na Figura 1), ao
invés de um tunico seméaforo para toda a estrutura ortogonal. A cada insercdo, apenas
a drea referente a segunda dimensdo (em azul escuro na Figura 1), relativa a sequéncia
onde a mesma estd ocorrendo, é protegida pelo respectivo semaforo. Tal melhoria apre-
sentou, nos experimentos realizados, um tempo de execucao quase trés vezes menor para
o exemplo ilustrado na Figura 2 e tempos de execucdo =~ 4% menores para exemplos com
sequéncias com mais de 200 residuos.

4.2. Analise do Uso das Politicas de Escalonamento OpenMP

O OpenMP oferece trés politicas de escalonamento para threads disparadas por meio da
diretiva OpenMP parallel for. Sdoelas: static, guided e dynamic. Todas
podem ou nao fazer uso do parametro chunk. Na politica static, a determinagdo de
que thread ir4 executar que iteragdo do loop € feita antes mesmo das threads comecarem
a ser disparadas. Nela, o nimero de iteragdes niter € dividido entre as nthreads threads,
sendo as primeiras delas responsaveis pelas primeiras [niter/nthreads| iteragdes, o que
se repete para as niter mod nthreads primeiras threads. Cada uma das threads restantes
€ responsavel por |niter/nthreads] iteragdes, distribuidas da mesma forma. Quando
o parametro chunk € utilizado, ele determina quais iteracOes serdo executadas por cada
thread, intercalando as iteracdes de acordo com o valor do chunk.

Por sua vez, quando as politicas dynamic e guided sao utilizadas, a atribui¢ao
das iteracdes do loop as threads € realizada a medida que as threads sao disparadas ou
terminam alguma iterag@o. Na politica dynamic, o nimero de iteracdes atribuidas a cada
thread é determinado pelo parametro chunk e, caso o mesmo nao seja utilizado, o nimero
de iteragdes atribuidas € um. Tal politica apresenta sobrecarga para escolher qual iteragao
¢ atribuida a cada thread, porém € indicada quando ha desbalanceamento entre o tempo de
execucdo de cada thread. J4 a politica guided ird atribuir a cada thread, um niimero de
iteragdes proporcional ao nimero de iteracdes ainda nao atribuidas dividido pelo nimero
de threads. Dessa forma, a politica inicialmente associa um numero maior de iteracoes
por thread, seguido de intercalagdes dindmicas com nimeros que vao diminuindo até
atingir um valor minimo (o parametro chunk ou um).

Neste trabalho foram avaliadas quatro configuracdes envolvendo as politicas de
escalonamento do OpenMP: as politicas dynamic (Dynamicl) e guided (Guided1)



com suas configuracdes padrao, ou seja, com chunk igual a um; e a politica static com
sua configuracdo padrao (Static) e também com chunk igual a um (Staticl).

A Figura 3 mostra a porcentagem de utilizacdo de 32 CPUs da mesma maneira
que a Figura 2, porém utilizando o vetor de semaforos. Ela estd dividida em quatro sub-
figuras, cada uma representando uma das quatro configuragdes analisadas: Dynamicl,
Staticl, Static e Guided1. As sub-figuras possuem seus tamanhos proporcionais aos seus
tempos de execuc¢do e sdo divididas em trés partes por linhas verticais pretas. A primeira
parte é referente a execucdo do Algoritmo 1, a segunda ao Algoritmo 2 e a terceira a
execucdo sequencial da criacdo, em disco, do arquivo correspondente a Constraints List.
Neste exemplo, foram utilizadas 500 sequéncias com tamanhos entre 200 e 300 residuos.

namicl

Staticl

Static

Guidedl

Figura 3. Uso de CPU para cada configuracao das politicas OpenMP avaliadas
para o exemplo de 500 sequéncias entre 200 e 300 residuos com 32 threads

A primeira observacao a ser feita em relacio as execucdes utilizando as diferentes
politicas € que, por ser executada sequencialmente, o tempo para a geracao do arquivo cor-
respondente a Constraints List ¢ o mesmo, independente da politica escolhida. Também
€ possivel perceber por que a configuragdo com a politica dynamic e chunk igual a um
(sub-figura Dynamicl) apresentou o menor tempo de execugdo: durante quase todo o
tempo de execu¢do dos Algoritmos 1 e 2 todas as 32 CPUs apresentaram proximo de
100% de utilizagéo.

Observando a utilizacdo das CPUs durante a execu¢do do Algoritmo 2, percebe-
se que, em todas as configuragdes, hd queda na utilizacdo das CPUs préximo do final da
execucdo (barras cinzas na Figura 3), sendo esta mais acentuada nas duas configuragdes
em que a politica static foi utilizada. Apesar das diferencas de desempenho entre as
configuracdes, ao final da execugdo do Algoritmo 2, o real impacto das diferentes politicas
de escalonamento testadas estd na execugao do Algoritmo 1.

E importante ressaltar que a cada iteracdo do loop da linha 2 do Algoritmo 1, o
numero de comparagdes par a par diminui, ou seja, o trabalho a ser realizado por cada
iteracdo do loop da linha 2 diminui. Tendo em vista essa observacao, percebe-se o motivo
do aumento acentuado da ociosidade exibido na sub-figura Static da Figura 3. Como a
politica static, sem o parametro chunk, divide as iteracdes, atribuindo as primeiras a
primeira thread, seguindo assim para as proximas, tem-se que as iteracoes com o0 maior
trabalho a ser realizado serdo atribuidas a primeira thread. Desta forma, a Gltima thread



terd o menor trabalho a ser executado e terminard antes de todas, ficando ociosa até o
término da primeira thread. O mesmo ocorre com outras threads, seguindo do final para
o inicio. Quando se adiciona o parametro chunk igual a um a politica static (sub-
figura Staticl), cada thread s6 executa uma iteracdo do loop da linha 2 a cada vez que
¢ escalonada. Com isso, as iteragdes sdo executadas de forma intercalada pelas threads,
mantendo o trabalho equilibrado por mais tempo ao longo da execucdo do Algoritmo 1.
Mas, mesmo assim, o desbalanceamento causado pelo escalonamento estatico ainda se
faz presente ao final desse algoritmo, como esperado.

A configuracdo Guidedl apresenta um comportamento intermedidrio entre as
duas configuragdes baseadas na politica static. Isso ocorre devido a divisdo inicial
utilizada pela configuracdo. Nela, a quantidade de trabalho dividida inicialmente diminui
gradativamente entre as threads ao longo da execu¢do. Porém, ainda assim, as primei-
ras threads disparadas serao responsaveis pelas primeiras itera¢des, deixando as ultimas
ociosas aguardando pelo término das primeiras. Por fim, pelo fato da politica dynamic
escalonar dinamicamente as threads e ao desbalanceamento de trabalho entre as iteracoes
do loop da linha 2, o uso do paradmetro chunk igual a um fez com que a configuracao Dy-
namicl obtivesse o melhor desempenho entre todas as configuragdes, obtendo também
speedups proximos de lineares, apesar da sobrecarga inerente a essa politica.

4.3. Speedups

Os speedups obtidos, baseados nas médias dos tempos de trés execugdes dos experimentos
utilizados com 16 e 32 CPUs, sdo exibidos na Tabela 1. A tnica razao para nao apresentar
os speedups com 2, 4 e 8 CPUs é o aumento considerdvel do custo para realizar esses
experimentos na nuvem computacional. Nesta tabela, os tempos de referéncia levam em
consideragado toda a execugdo da Geracao da Constraints List, inclusive a parte sequencial
executada apGs o Algoritmo 2 para a geracdo do arquivo em disco. E possivel observar que
os numeros apresentados estdo em consonancia com os padrdes apresentados no exemplo
ilustrado na Figura 3.

Tabela 1. Speedups totais para 16 e 32 CPUs

16 CPUs 32 CPUs

Seqs. Tamanho  Dynamicl  Staticl  Static  Guidedl = Dynamicl  Staticl  Static  Guidedl

100 ) 11,52 10,01 6,73 6,74 17,24 14,04 10,16 10,20
500 até 100 14,11 13,38 9,48 9,41 24,72 22,63 16,92 16,92
100 200 2 300 13,89 12,36 7,21 7,05 23,68 19,78 11,48 11,26
500 14,49 13,83 8,43 8,59 26,06 23,63 15,84 15,89
100 400 2 500 15,05 13,49 7,36 8,36 2743 23,55 12,57 14,20
500 15,46 15,01 8,68 8,72 29,25 28,10 16,78 16,64

Pelos motivos abordados na sec@o anterior, a configuracio Dynamicl apresenta
os melhores speedups com eficiéncia igual a 91, 4% para o maior experimento executado
(500 sequéncias entre 400 e 500 residuos), o que reduziu o seu tempo de execucdo de
mais de quatro horas para um pouco menos de 9 minutos. Esse desempenho € bastante
consistente ficando muito préximo do ideal.

As configuracdes Static e Guided apresentaram desempenho muito abaixo do
ideal, em funcdo do desbalanceamento explicado na subsecao anterior. Por sua vez, ape-
sar do bom desempenho da configuracdo Staticl, especialmente para 500 sequéncias



com tamanhos entre 400 e 500, ele fica muito aquém do desempenho alcancado pela
configuracio Dynamicl. Vale a pena ressaltar que a ligeira perda de eficiéncia da
execucdao com 32 CPUs em relacdo a 16 CPUs se deve, principalmente, ao tempo de
gravacdo da Constraints List em disco, que por ser constante causa um impacto maior nos
tempos de execucdo com 32 CPUs que sdo menores do que com 16 CPUs.

Para avaliar o ganho de desempenho sem considerar a parte sequéncial da geracao
da consisténcia, a Tabela 2 apresenta os speedups considerando-se apenas os tempos de
execucao dos Algoritmos 1 e 2, ou seja, sem considerar o tempo da parte final que grava
a Constraints List em disco (E/S na Figura 2).

Tabela 2. Speedups apenas dos trechos paralelos para 16 e 32 CPUs

16 CPUs 32 CPUs

No, Seq,  Tamanho Dynamicl  Staticl  Static Guidedl Dynamicl  Staticl  Static = Guidedl

100 ) 1552 13,02 7.88 8,03 2934 20,88 13,06 13,40
500 ai¢ 100 1583 14,97 1024 10,12 30,75 2723 19,51 19,56
100 2002 300 1576 13,76 7,65 748 3026 2376 12,70 12,48
500 1600 1001 892 9,09 3145 2811 17,68 17,84
100 400 4500 1580 1401 751 8,56 3023 2536 13,04 14,82
500 1586 1538 880 8,85 30,80 2947 17,25 17,12

Na Tabela 2 é possivel perceber o quao proximo do speedup linear a paralelizacio
dos dois algoritmos ficou. Em particular, ao se observar o experimento com 500
sequéncias entre 200 e 300 residuos, tem-se que, para 0 mesmo, o speedup linear foi
atingido para 16 CPUs e ficou em 31, 45 para 32 CPUs. Esses resultados destacam clara-
mente a efici€ncia da paralelizacao proposta neste trabalho.

5. Conclusoes e Trabalhos Futuros

O Alinhamento Baseado em Consisténcia ¢ uma das principais heuristicas para o pro-
blema de alinhamento multiplo de sequéncias genéticas. Devido ao seu longo tempo de
execucao para problemas contemporaneos, a paralelizacao faz-se fundamental. Uma vez
que a geracao da consisténcia € a parte mais custosa dessas heuristicas, este trabalho
propds, implementou e avaliou a paralelizacao desta etapa, com a geracdo da Constraints
List, bem como possiveis politicas de escalonamento OpenMP a serem utilizadas. Os
resultados mostraram claramente uma reducdo significativa no tempo de execug¢do, assim
como sua escalabilidade, especialmente quando foram utilizadas 32 CPUs. O uso desta
solucdo permite a execugdo de instancias grandes do problema em tempos aceitaveis. A
proxima etapa € adicionar ao MSA-XFlow, ferramenta de alinhamento multiplo desen-
volvida pelos autores, uma versdo paralela do alinhamento de profiles, momento em que
a Constraints List € efetivamente utilizada para gerar o alinhamento final.
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