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Apéndice 1

A Ferramenta gradeBLAST

O crescimento das bases de dados bioldgicas motivou varios estudos que
levaram a implementacdo de ferramentas capazes de executar o BLAST em

ambientes distribuidos, de modo a tornar a sua execucdo mais eficiente.

Basicamente existem duas maneiras de tornar a execucdo do BLAST
paralela: a primeira consiste em replicar uma base de dados pelos nés de um
cluster ou de um grid, dividir as consultas entre esses nés, e submeté-las; a
segunda consiste em segmentar uma base de dados, alocar cada um dos segmentos
a um determinado n6 de um Cluster ou de um Grid, e submeter todas as consultas

a todos 0s nos.

O gradeBLAST foi criado para permitir a paralelizacdo da execu¢do do
BLAST utilizando a replicacdo da base de dados pelos nés de um Grid, que utiliza
0 Globus Toolkit como middleware, ou ainda de um cluster que possua o Globus
instalado. Ele foi baseado em dois trabalhos: o primeiro foi o Grid-Blast que foi
criado a partir de um estudo efetuado no Royal Institute of Technology [35]; o
segundo foi o Squid [39], desenvolvido no Rio de Janeiro pelo Instituto Oswaldo

Cruz.

O presente texto tem como objetivo descrever o funcionamento do
gradeBLAST.

O gradeBLAST

Escrito em bash, o gradeBLAST é composto por um programa que roda em
um dos nos de um grid ou de um cluster, e é responsavel por submeter os servigos

para os diversos ndés, verificar se 0s servicos estdo prontos, e ao final, elaborar um
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relatério contendo os resultados da execucdo do BLAST. Adicionalmente utiliza
alguns scripts que tem por objetivo facilitar chamadas ao Globus Toolkit.

O programa, em si, € composto por cinco modulos que sdo responsaveis
por: verificar as condi¢des de execucdo; montar os arquivos contendo as consultas
a serem submetidas; verificar a existéncia de nos disponiveis para submissdo de
um servigo; submeter os servigos para 0s nos disponiveis; e consolidar o relatério

com os resultados obtidos pela execucdo do BLAST nos diversos nos.

Um mecanismo de tolerancia a falhas esta também disponivel, de modo a
possibilitar a re-execucdo de qualquer servico em que haja ocorrido algum
problema que possa ser sinalizado pelo Globus. N&o é possivel a verificacdo de
erros de execucdo do BLAST, e por isso os resultados obtidos devem ser

verificados posteriormente.

O médulo de verificagdo existente no programa efetua uma checagem que
considera: a existéncia de um arquivo contendo a identificacdo dos nds em que o
BLAST sera rodado; a existéncia, em cada um dos nés, do diretério contendo a
base formatada; a formatacdo da base de dados em cada um dos nds; a existéncia
de um arquivo contendo as seqliéncias de consulta no né mestre (aquele em que o

programa é rodado); e o formato FASTA das sequiéncias de consulta.

O médulo de execucdo do BLAST é responsavel por submeter aos nos as
consultas desejadas, de acordo com a disponibilidade de nés livres para a
execucdo. A verificacdo de nés livres é feita pela indicacdo de um cédigo de
retorno do Globus Toolkit. Na realidade este cddigo indica se uma execuc¢do do
BLAST foi efetuada com sucesso ou com algum erro. Caso a execucdo tenha
terminado com éxito aquele né é disponibilizado para um novo servico, sendo um
mecanismo de re-submissdo é disparado em outro ng, e 0 né que apresentou o
problema ndo é mais utilizado. Para a submissdo de servigos, as consultas séo
montadas em tarefas, sendo que cada tarefa constitui um arquivo contendo um
numero de sequéncias pré-definido como parametro na linha de comando. Cada
servico é composto por uma tarefa que & submetida a um determinado né

identificado como livre.
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O mbédulo de consolidacdo de resultados simplesmente efetua a
concatenacdo dos resultados obtidos pela execucdo do BLAST em cada um dos
nos. Para isso, os resultados sdo movidos para o0 n6 mestre, e depois concatenados.
Ao contrario das estratégias fragmentadas ndo ha necessidade de qualquer acerto

nos resultados obtidos.

Complementando o programa foram elaborados alguns scripts que tem por
finalidade tornar menos confuso o cédigo quando efetuando chamadas ao Globus
Toolkit. Basicamente sdo utilizados quando copiando arquivos entre 0s nos do
grid ou do cluster., ou quando da submissdo de servigos aos nds remotos. Esses
comandos normalmente fazem alusdes a enderecos URL pertencentes aos
diversos nos, e tornam os comandos de cOpia muito grandes, podendo ocupar com

facilidade duas ou mais linhas, o que pode tornar o cadigo ilegivel.

Na listagem abaixo sdo apresentados os passos executados pela ferramenta
gradeBLAST durante a sua execuc¢do. A linha de comando para a sua execucao
contém 0s seguintes pardmetros: 0 arquivo que contém 0s equipamentos do
cluster ou do grid em que o BLAST sera executado; a base de dados biolégica; o
programa BLAST que serd executado; o arquivo que contém as sequiéncias de
consulta; o nome do arquivo de resultado; e o nimero de sequéncias incluidas em

cada tarefa submetida a um determinado né.

A listagem mostra ainda as informacdes que sdo apresentadas durante a
execucdo. E possivel observar, a partir das informagbes fornecidas que,
inicialmente, os dados fornecidos na linha de comando sao verificados, para saber
se a execucdo nos diversos nds serd bem sucedida. Em seguida, as tarefas
comecam a ser distribuidas pelos nés do cluster ou do grid, e a execucdo do
BLAST é entdo iniciada. em cada um dos nds. A medida que as tarefas sdao
prontificadas, novas tarefas sdo distribuidas, até que ndo existam mais tarefas a
executar. Ao final os resultados obtidos em cada um dos nds séo consolidados em

um Unico relatdrio, que constitui o resultado final da execucao.
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[pgomes@n00 ~]$./gradeBLAST bootGradeBLAST nr blastp SQ RP_NR 500 500 ResulBlast

24

Validando Dados ...
Geral ...

Hosts ...

n0l ...

n02 ...

n04 ...

n05 ...

Iniciando Blast ...
Executando ...
tarefa 0 submetida
tarefa 1 submetida
tarefa 2 submetida
tarefa 3 submetida
tarefa 4 submetida
tarefa 5 submetida
tarefa 6 submetida
tarefa 7 submetida
tarefa 8 submetida
tarefa 9 submetida
tarefa 10 submetida
tarefa 11 submetida
tarefa 12 submetida
tarefa 13 submetida
tarefa 14 submetida
tarefa 15 submetida
tarefa 16 submetida
tarefa 17 submetida
tarefa 18 submetida
tarefa 19 submetida
tarefa 20 submetida
Execucao do Blast

Processando Resultados ...
Consolidando Resultados ...

Programa Encerrado

Listagem 1: Execucdo do gradeBLAST.

que fornecem dados estatisticos sobre a execu¢do. Séo eles:

n0l ...
n02 ...
n04 ...
n05 ...
n04 ...
n05 ...
n0l ...
n02 ...
n05 ...
n04 ...
n0l ...
n02 ...
n0l ...
n05 ...
n04 ...
n02 ...
n0l ...
n05 ...
n04 ...
n02 ...
n0l ...
Terminada ...

Alguns arquivos de log sdo gravados durante a execucdo do gradeBLAST,

a)

b)

d)

gradeBLAST _Verificacao, que fornece o tempo que a ferramenta levou

para analisar os dados fornecidos em linha de comando;

gradeBLAST Blast, que fornece o tempo de execugdo total da

ferramenta BLAST, incluindo todos os nds em que foi executado.

gradeBLAST_Preparacao, que fornece o tempo total para efetuar as

movimentacGes de arquivos de resultados dos nds para 0 nd mestre;

gradeBLAST_Consolidacao, que fornece o tempo para concatenar 0s
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diversos relatérios contendo os resultados das execucGes do BLAST,

produzindo um dnico relatorio.

e) gradeBLAST Execucao, que fornece o tempo total de execucdo do
gradeBLAST;

f) gradBLAST Tarefas N6, que fornece o numero de tarefas executadas
por cada um dos nos.

Concluséao

O gradeBLAST néo foi desenvolvido com a finalidade especifica de se
tornar uma ferramenta BLAST em paralelo para a utilizagdo em pesquisas reais,
mas sim como um esfor¢o de pesquisa no sentido de tornar possivel a utilizagdo
de uma ferramenta simples para avaliacdo com ferramentas que utilizam uma
estratégia fragmentada, como é o caso do balaBLAST e do mpiBLAST. No
entanto, apesar de ndo ser tdo eficiente quanto outras ferramentas, pela sua
simplicidade e facil transformacdo do codigo para utilizacdo sem a exigéncia de
uma implementacdo do MPI ou do GLOBUS, em ambientes de cluster, pode

tornar-se uma opgao atraente em alguns casos.
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Apéndice 2

Alguns Topicos sobre Clusters e Grids

Ferramentas BLAST, Basic Local Alignment Search Tool, sdo hoje
amplamente empregadas na comparacdo entre seqiiéncias desconhecidas e
conhecidas de Proteinas, DNA e RNA, na busca por similaridades que apontem

para homologias ou predicGes de fungdes de genes [3].

No entanto, o crescimento exponencial das bases de dados bioldgicas,
tem causado uma grande preocupacdo quanto ao desempenho dessa ferramenta.
Alternativas, tais como a otimizacdo do gerenciamento de buffer em memodria,
como, por exemplo, o BioProvider [32], ou a paralelizacdo, utilizada pelo
mpiBlast [18], constituem solugdes que podem ser utilizadas no sentido de prover

uma maior capacidade de processamento e, assim, acelerar a sua execucao.

A paralelizacdo do BLAST tem por objetivo dividir a sua execucdo entre
varios recursos computacionais disponiveis, incrementando, assim, 0 Sseu
desempenho. Para isso, atualmente, utilizam-se clusters que interligam
computadores localmente utilizando um sistema de passagem de mensagens, tal
como 0 MPI e PVM, ou entdo grids, que consideram recursos computacionais
geograficamente espalhados interligados através a utilizacdo de um middleware,

tal como o Globus Tookit, capaz de prover o seu gerenciamento.

O objetivo do presente texto é apresentar alguns topicos concernentes a
tecnologia de clusters e grids, visando o melhor entendimento quanto a utilizacao
do BLAST nestes ambientes.

Alguns Topicos Sobre Clusters

De uma forma bem simplificada, pode-se dizer que um cluster é um grupo

de computadores que roda como se fosse apenas um [37, 38]. Esta definicéo
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admite que um cluster possa ser utilizado como um recurso unificado, utilizando

um sistema computacional local, que compreende um conjunto de computadores

independentes, conectados através uma rede. Assim, um cluster deve ser

“transparente” a quem o esteja utilizando, incluindo usuarios, programadores e até

outros nés do Cluster.

Em [37] s&o descritas quatro propriedades que um cluster deveria ter, a luz

da definicdo acima:

a)

b)

d)

@)

Um usuério ndo deve saber que esta utilizando um cluster:

Se for diferente, ele utilizara um cluster como se fosse uma rede, e ndo

como um unico computador;

Os N6s em um cluster nao devem “saber* que pertencem a um cluster:

Ou seja, ndo é necessario modificar o sistema operacional dos
equipamentos para que eles rodem como um cluster. Além disso, uma
falha em qualquer dos ndés de um cluster ndo deve influenciar o

processamento de uma tarefa;

As aplicacdes ndo devem saber que estdo executando em um cluster:

Uma aplicacdo ndo deve ser modificada para rodar em um cluster, caso

contrario, a aplicacdo nao enxerga o cluster como um Unico recurso;

Servidores em um cluster ndo devem saber que estdo servindo um no do

cluster:

Assim, servidores de impressdo, email, etc., ndo necessitam ser

reescritos para rodar em um cluster.

que se deseja, a0 montar uma estrutura de cluster com varios

computadores individuais, é obter um maior desempenho e confiabilidade do que

seria possivel em apenas um computador. No entanto para alcangar esses

objetivos trés séo os atributos necessarios [38]:

a)

Escalabilidade:

Quanto maior o numero de nds maior sera o desempenho obtido;
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b) Disponibilidade:

A existéncia de falhas em alguns dos nés de um cluster ndo significa a

parada do servico, mas apenas uma degradacéo no desempenho;

c) Tolerancia a Falhas:

O conjunto de nos do cluster compartilha a responsabilidade pela
execucdo de um servigo. Caso algum dos nos venha a ter alguma falha
0s outros nds ndo devem ser afetados. Ademais, algum sistema monitor
pode reiniciar o servico naquele no, ou atribuir a outro n6 a sua

execucao.

No entanto quando a Escalabilidade é abordada, a realidade mostra que o
incremento no desempenho € limitado pelo overhead provocado pela laténcia nas
comunicacgOes efetuadas entre computadores [38]. A fixacdo de um limite é um
processo puramente interativo, em que a cada adi¢do o ganho de performance tem

que ser avaliado.

A figura 1 mostra a arquitetura de um cluster homogéneo, que é constituido

por equipamentos de igual porte, que utilizam um mesmo sistema operacional.

| Programming Environment and Tools |

| Middleware |

S

(lmvl'cnnlle\'tiun
( Network

Figura 1: Arquitetura de um cluster homogéneo [7].
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Pode-se observar na figura uma camada que constitui o middleware. O
middleware possibilita que um cluster pareca ao usudrio uma Unica maquina
paralela que é denominada Single System Image — SSI, que entre outras
finalidades, permite que um usudrio tenha acesso ao cluster como um todo, e ndo

a um nd em particular [7].

Além do middleware, existe outra camada que aparece na figura, e que
constitui o0 ambiente de programacéo. Esse ambiente tem por finalidade prover as
ferramentas e bibliotecas para o desenvolvimento de aplicacGes paralelas, como o

Message Passing Interface — MPI, e o Parallel Virtual Machine — PVM [8].

Assim como os computadores mais modernos, clusters sdo capazes de
efetuar “overlap”. Entende-se por overlap a capacidade de execucdo de mais que
uma fungdo simultaneamente [38]. Dessa maneira conseguem alcancar um
substancial incremento de desempenho, principalmente se comparado ao
acréscimo que pode ser obtido utilizando-se um equipamento isolado. Este fato

pode ser considerado como a esséncia da utilizagdo paralelismo em um cluster.

O paralelismo é, portanto, possivel a medida que, em uma determinada
tarefa, existam porgdes que permitam a sua execugdo em paralelo. Caso existam,
essas porcdes podem ser processadas em diferentes nds do cluster. Apds o
término do processamento, os resultados obtidos em cada ndé podem ser

combinados a partir de um processamento serial [38].

Vérias aplicacdes, como por exemplo, 0 BLAST, permitem o paralelismo.

Alguns Topicos Sobre Grids.

De um modo geral, grid pode ser entendido como um servico destinado ao
compartilhamento do poder computacional e capacidade de armazenamento de
dados de equipamentos diversos, sobre a internet, com o objetivo de tornar a rede

mundial de computadores em um vasto recurso computacional [8].
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Outras defini¢cGes sobre o0 que seja um grid podem ser ainda citadas: um
conjunto de clusters independentes, em que cada um deles constitui um né de um
supercomputador virtual, cujos recursos espalham-se dentro de uma organizacéo;
ou ainda, um supercomputador virtual que utiliza recursos geograficamente

dispersos focados em uma atividade cientifica, matematica ou académica.

Um sistema de grid ideal deveria considerar a utilizagdo de milhdes de
equipamentos, incluindo: estagdes de trabalho, mainframes, supercomputadores,
grandes repositérios de dados, além de outros, tais como telescopios e sensores
meteoroldgicos, ao redor do mundo, pertencentes a muitas diferentes pessoas ou
organizagdes, conectados via internet, atuando em conjunto, como um “super”
poderoso computador. Assim, caso alguém necessitasse executar uma aplicacéo,
ndo teria, necessariamente, que usar a sua propria maquina, poderia fazé-lo em
outra, e o proprio grid poderia se encarregar de verificar a melhor localizacéo,

instalar naquele local e rodar o programa [8].

Vantagens e desvantagens podem advir da utilizacdo de um Grid, Uma
grande vantagem é que cada n6 pode ser adquirido como uma commaodity, ou seja,
um computador comum, mas que quando combinado em um conjunto de nds,
pode produzir recursos similares a um supercomputador multiprocessado, porém a
um baixo custo. Além disso, a escalabilidade de grids dispersos geograficamente
¢ geralmente favoravel, principalmente em razdo da internet. Entre as
desvantagens pode-se citar a diferenca de performance entre as conexdes,
dificuldade de desenvolver programas que possam ser executados em um
ambiente de supercomputador, e a confiabilidade das computagdes efetuadas em

virtude de um possivel mau funcionamento ou entéo de utilizadores maliciosos.

Um exemplo bastante citado na literatura diz respeito ao Large Hadron
Collider (LHC) [39], que ¢ um grande acelerador e “colisor” de particulas. O
LHC é um anel de aproximadamente 16,7 milhas e nele duas particulas séo
aceleradas a velocidades proximas a da luz, em dire¢cdes opostas, e entdo colidem,
gerando energia e outras particulas, muitas delas desconhecidas [40]. As
informacdes produzidas pelo equipamento alcancam a ordem de 10 Petabytes
(cada Petabyte equivale a 10 ” Gigabytes) no decorrer de um ano. Evidentemente,

com a tecnologia atual poder-se-ia dizer impossivel processa-los em apenas um
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site (um local com capacidade de executar aplicagfes por si s6). A solugdo
encontrada foi efetuar o processamento dessas informagdes em um grid, incluindo
inimeras organizacdes na Europa, de modo a satisfazer os requisitos exigidos de

poder computacional e capacidade de armazenamento.

Um dos conceitos mais importantes quando se trata de grids € o da
virtualizagdo. A virtualizagdo consiste basicamente na utilizagcdo de recursos de
outras organizagdes, e que, portanto, ndo possuem controle local, e que, no seu
conjunto, formam uma organizacdo virtual [39]. A virtualizacdo permite que se
tenha uma visdo unificada dos recursos, como se fossem locais, embora
sabidamente eles estejam geograficamente dispersos. Dessa maneira, 0 usuario
tem a ilusdo de estar um grande computador virtual capaz de executar enormes
tarefas [7].

Pelo que foi exposto, pode-se concluir que, 0 que se procura, ao utilizar um
grid, é encontrar um melhor desempenho através a associacdo de recursos
pertencentes a varias organizacfes. Para isso esses recursos sdo reunidos,
formando organizagdes virtuais (conjunto de individuos e/ou organizacoes
definidos por regras de compartilhamento), com o objetivo de resolver problemas

especificos [39].

Foster, Kesselman, Nick e Tuecke, em 2002, apresentaram a proposta inicial
do que seria 0 Open Grid Services Architecture (OGSA) [41], mostrada na figura
2.2, cujas idéias foram estudadas pelo Grid Group Forum (GGF), que produziu
um documento denominado “The Open Grid Services Architecture version 1.5”
[42], e que define uma arquitetura comum, padrdo e aberta para o
desenvolvimento de aplicacdes baseadas em Grids. O seu objetivo é padronizar
todos os servi¢cos que sdo normalmente encontrados em um sistema de grid, tais
como: job management service, que permite a submissdo de jobs ao grid;
resource management service, que permite descobrir 0s recursos adequados para a
execucdo de um determinado job, virtual organization management service, que
permite identificar quais nos e usuérios pertencem a uma organizagdo virtual; e
security service, com 0 objetivo de prover seguranca na execucao de jobs; etc.,

especificando as interfaces padrdes para os mesmos [39].
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A figura 2 deixa clara a separacdo das funcionalidades de cada camada.
Assim na camada de mais alto nivel encontram-se as aplicacfes e servi¢os que se
utilizam dos servigos da plataforma OGSA e da infra-estrutura basica oferecida
pelo Open Grid Service Infrastructure (OGSI) [43].

| Domain -specific capabilities |
OGSA capabilities '

7 OGSA
functions
J level

7 Infrastructure
J level

7 Resource
level

Fig 2: Open Grid Service Architecture [42]

Para atender o seu objetivo, a OGSA especifica um conjunto de interfaces
padrdes para 0s servicos citados acima, permitindo que eles se comuniguem entre
si, e que devam obedecer a determinados requisitos, dentre 0s quais, 0s seguintes

podem ser apontados como mais relevantes [42]:

a) Interoperabilidade e suporte a ambientes dindmicos e Heterogéneos

A interoperabilidade entre recursos diversos, heterogéneos e distribuidos
deve ser garantida pelo OGSA, assim como a reducdo da complexidade

de administrar tais recursos;

b) Compartilhamento de Recursos entre Organizacdes

O OGSA tem como um dos principais propositos suportar o
compartilhamento e a utilizacdo de recursos entre diversos dominios
administrativos sejam eles unidades de trabalho dentro de uma

organizacdo ou entre organizacoes diferentes;

c) Otimizacéo:

O OGSA deve suportar a utilizacdo de recursos da forma mais eficiente

possivel, evitando a subutilizacdo dos mesmos;
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d) Assegurar Qualidade de Servicos (QoS):

f)

Entendido que qualidade de servico ndo estd restrito somente a
disponibilidade de recursos, seguranca e desempenho. Expectativas

nesse sentido devem ser expressas atraves de termos mensuraveis;

Execucdo de Jobs

O OGSA deve prover fungdes que permitam o gerenciamento de
servigos. Dessa maneira, deve fornecer suporte a fungdes tais como:
schedule, controle de jobs, alocacdo de recursos, e manipulacdo de
excecdes, ainda que o job esteja sendo executado em um ambiente

distribuido e heterogéneo; e

Seguranca

O OGSA tem que prover autenticacdo e autorizacdo, deteccdo de

intrusdo, isolamento, secure logging, etc.

Assim como em um cluster, a base de aglutinagdo dos recursos

computacionais de um grid é o middleware. Foster e Douglis [46] definiram um

grid como sendo uma infra-estrutura de middleware, ferramentas e aplicacdes

concernentes com a integracdo de recursos computacionais geograficamente

distribuidos. Logicamente, em se tratando de recursos descentralizados e

heterogéneos, o middleware capaz de aglutinar esses componentes €, sem duvida,

muito mais complexo do que aquele utilizado em um cluster [7].

Um grid middleware consiste, basicamente, em uma camada de software

capaz de encapsular servicos e tarefas comuns em uma interface padréo,

escondendo as diferencas existentes de software e hardware, enquanto mantém as

suas proprias caracteristicas. Ele é capaz de implementar servicos fundamentais,

tais como: servigos de informacdo, descoberta e monitoramento de recursos,

submissdo e geréncia de jobs, seguranca, geréncia de dados e de recursos, etc.

[44].

O Globus Toolkit, hoje em sua versdo 4, é um middleware bastante

conhecido. N&o se pode dizer que ele seja exatamente uma implementacdo da

OGSA, mas inclui, de fato, a maioria dos requisitos ali definidos, como:
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monitoracdo e descoberta de recursos, infra-estrutura de submisséo de servigos,

infra-estrutura de seguranca, servicos de gerenciamento de dados, etc. [39].

Tal como acontece em um cluster, tarefas em paralelo podem ser executadas
em um grid implementado com uma arquitetura Single Process Multiple Data, ou
SPMD. Assim, as consultas para uma aplicacdo, digamos o BLAST, podem ser
divididas em sub-consultas, que sdo entdo processadas simultaneamente em

diferentes nos, de forma a obter os resultados mais rapidamente [45].

Concluséao

O presente texto teve como objetivo mostrar alguns conceitos basicos sobre
a execucdo de aplicacbes em ambientes de cluster e de grid. Véarias ferramentas
estdo sendo atualmente desenvolvidos para ambientes de cluster e de grid e que
tem apresentado bons resultados, como, por exemplo, 0 mpiBLAST [18] e o
balaBLAST [19]. Ambas as ferramentas procuram aumentar a eficiéncia de
execucdo do BLAST implementando o paralelismo de sua execugédo a partir da
fragmentacdo de uma base de dados biolégica e da distribuicdo desses fragmentos

através dos nds de um cluster, ou de um grid, nos quais 0 BLAST é executado.
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Apéndice 3

Roteiro para Avaliacdo e Comparacdo de Desempenho de

Ferramentas BLAST em Paralelo

O presente texto tem por objetivo propor um conjunto de acgdes, sob a
forma de um roteiro, a ser seguido para efetuar a avaliacdo e comparacdo do
desempenho de ferramentas BLAST em um ambiente distribuido. O roteiro aqui
proposto é calcado nos fatores e critérios de avaliacdo de ferramentas de software

apresentados no Capitulo 2, e inclui algumas das idéias citadas no Capitulo 3.

Insumos

Incluidas no escopo do presente trabalho, foram efetuadas duas avaliacGes
considerando a ferramentas balaBLAST. A primeira, constante do Capitulo 4,
teve por objetivo complementar os testes para verificar se o balaBLAST efetuava
de fato o balanceamento de carga durante a sua execu¢do. A segunda, incluida no
Capitulo 5, teve por alvo avaliar o desempenho do balaBLAST em relagdo a

outras ferramentas BLAST, voltadas ao ambiente distribuido.

Na primeira avaliacdo, a estratégia adotada incluiu a utilizacdo de maquinas
heterogéneas em ambientes de cluster e de grid, e também o particionamento das
bases de dados bioldgicas, de forma normal, balanceada e randémica. A utilizagéo
dos trés tipos de particionamento pode ser explicada pelo fato de que possibilitam
considerar a distribuicdo do servigo entre equipamentos de diferentes capacidades
de processamento, além de ponderar o efeito do que poderia ser um pré-
balanceamento de carga da base de dados a partir da utilizacdo de algum critério
na ordenacdo das seqliéncias ali existentes. Assim, uma vez estabelecida uma

métrica para efetuar a avaliacdo, no caso o Numero de Tarefas computadas por
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cada equipamento do cluster ou do grid, foram entdo efetuados alguns testes de

modo a verificar se o balanceamento estava sendo executado.

Na segunda avaliacdo o alvo foi a anélise de desempenho da ferramenta
balaBLAST frente a outras ferramentas BLAST em paralelo. Considerando
fatores e critérios especificados no capitulo 2, foram selecionados para tal o
mpiBLAST, e o gradeBLAST. Para os testes foram utilizadas a base de dados ndo
redundante de proteinas NR e a base Swissprot. A base NR foi escolhida em
virtude de oferecer um nivel adequado de verificacdo em virtude do seu tamanho,
aproximadamente 4 GB, e da sua complexidade em termos de comparagdo e
alinhamento em relacdo a uma base de dados de nucleotideos, como por exemplo,
a NT. A base Swissprot serviu a verificagdo do desempenho das ferramentas em

analise para bases de dados menores.

A métrica basica de confrontacdo utilizada para efetuar a andlise de
desempenho foi o Tempo de Execucdo, da mesma forma que nos trabalhos
relacionados nos Capitulo 3, medido em situaces diversas em um ambiente de

cluster e de grid.

No entanto, apesar de considerada a métrica acima citada como bésica para
efetuar a medicdo do desempenho das ferramentas, ponderou-se outras métricas,
também, necessarias a analise, assim como a adocdo de alguns critérios de
avaliacdo e procedimentos. Um exemplo disso foi a utilizacdo do Numero de
Leituras e Gravacgdes em Disco, efetuados durante o tempo de execugdo de uma
ferramenta, para examinar 0 seu comportamento em determinadas situacOes de

execucao.

Na realidade, existem alguns fatores que podem ser considerados para
avaliar se uma ferramenta BLAST é melhor do que alguma outra, de acordo com a
motivacdo que se tenha em fazer tal avaliacdo. Por exemplo, se a motivacdo é
efetuar um benchmark de ferramenta BLAST em ambiente distribuido, como foi o
caso mostrado no Capitulo 5, entdo se pode pensar em alguns fatores a considerar,

como por exemplo:
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Multiplicidade de execucdes:

Pode-se considerar que diferentes condi¢cbes possam ocorrer em
diferentes execugdes de uma ferramenta. Logo, é desejavel que sejam
efetuadas, pelo menos, duas execucBes em iguais condi¢des, em uma
avaliacdo. O melhor resultado pode ser considerado para a anélise de

resultado;
Igualdade de condicdes de execucao:

Para efetuar uma avaliacdo entre diversas ferramentas € necessario que
todas as execugOes efetuadas, em uma determinada situagdo, tenham
exatamente as mesmas condi¢cdes em termos de hardware e software

utilizados,
Adequacdo ao ambiente de execucao:

O ambiente em que a ferramenta é capaz de ser executada é um fator
primordial na avaliacdo de uma ferramenta de software, em particular
das ferramentas BLAST em paralelo. Devem-se considerar, em uma

avaliacdo, apenas aquelas que sejam adequadas a uma instalacéo.
Laténcia:

E fato que em ambientes de grid existe um periodo relativamente grande
nas comunicacdes entre os diversos nos remotos. Diferentes meios de
comunicacdo determinam diferentes tempos de transmissdo, e que
acarretam pequenos atrasos, mas que no conjunto, determinam um
periodo de execucdo diferenciado, como aquele que foi observado no

Capitulo 5.
Motivacao.

A visdo que um simples usuario possui quanto & avaliacdo de
desempenho de uma determinada ferramenta é, sem davida, diferente
daquela de um desenvolvedor. Normalmente, este dltimo ird procurar

identificar na estratégia utilizada pelo programa de melhor desempenho,
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alguma maneira de acelerar a sua propria ferramenta, ou de outrem, a

partir do uso, por exemplo, de estratégias desenvolvidas para SGBDs.

Roteiro Proposto

O roteiro aqui proposto € composto por um conjunto de passos, ou acdes,

que tem por objetivo orientar o processo de avaliagdo e comparagdo de

ferramentas BLAST em ambientes distribuidos, e que sdo descritos a seguir:

a)

b)

Verificar que ferramentas BLAST em paralelo sdo compativeis com a

instalacdo existente.

Nem todas as ferramentas conseguem ser executadas em todos 0S
ambientes. Deve-se verificar, portanto, se a ferramenta BLAST é
compativel com o Hardware e o Software existentes na instalacdo. Por
exemplo, 0 W.nd Blast ndo podera ser executado em uma instalagdo que

utilize somente o Linux como Sistema Operacional.

Caso algumas das ferramentas compativeis possuirem algum custo de
aquisicdo, manutencdo ou instalacdo deve-se verificar a adequabilidade

em se obter essas ferramentas.

A grande maioria das ferramentas BLAST existentes, apesar de
possuirem licenca GNU, apresentam um desempenho bastante
satisfatorio, e, portanto, somente casos excepcionais podem justificar a
aquisicdo de algum software pago. Por outro lado, se a instalacdo e/ou
manutencdo de algumas das ferramentas exigirem a contratacdo de
pessoal especializado, ou ainda a compra de novos equipamentos, entdo

0s custos de aquisi¢do devem ser analisados quanto a sua viabilidade.

Efetuar uma avaliagdo preliminar das ferramentas, apos a selegéo inicial,

contemplando alguns dos fatores e critérios citados no Capitulo 2.

Fatores tais como abrangéncia, acuracia, funcionalidade, facilidade,

entre outros, citados nos Capitulo 2, devem ser previamente avaliados.
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Por exemplo, ndo adianta uma ferramenta ter um desempenho excelente,
superior as demais ferramentas analisadas, caso os resultados obtidos
ndo estejam corretos, ou entdo, se a cada vez que a ferramenta é

executada, ela forneca um resultado diferente.

Selecionar a métrica, ou métricas, adequadas ao objetivo a alcancar. Em
caso de desempenho, entdo a métrica a ser adotada podera ser o Tempo
de Execugéo.

A escolha de uma métrica adequada é fundamental quando se deseja
efetuar a avaliagdo de uma ferramenta, ou ainda uma comparagao entre
diversas ferramentas. Ao final dos testes de uma avaliacdo, as medicdes
obtidas, utilizando aquela métrica escolhida, permitirdo a analise dos

resultados obtidos segundo o objetivo a ser alcangado.

Pode acontecer que a ado¢do de uma Unica métrica ndo seja suficiente
para se efetuar a analise dos resultados, e nesse caso devem-se escolher
outras métricas, No Capitulo 5, durante a avaliacdo de desempenho entre
ferramentas BLAST, foi necessaria a utilizacdo da quantidade de E/S

para tornar possivel a analise dos resultados.

Elaborar um programa de testes, que possua uma abrangéncia suficiente

para cobrir todos os possiveis casos de execucdo na instalacao.

Em outras palavras, é importante que todos 0s casos possiveis de
execucdo sejam testados, de modo a viabilizar uma andlise mais
completa, consciente e segura. E importante que cada um dos testes
executados seja repetido, principalmente em se tratando de ambientes
ndo controlados, como é o caso de grids, e nesse caso, apenas o melhor

resultado deve ser aproveitado.

Se possivel, solicitar ao suporte da instalacdo 0 acesso exclusivo aos
equipamentos para execucdo dos testes. Em caso de cluster,
normalmente é mais facil obter tal acesso por tratar-se de um ambiente

controlado, o que ndo é verdade para um grid.
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O objetivo é obter um ambiente controlado para efetuar a avaliagéo.
Normalmente, outros programas podem estar sendo executados no
momento do teste, e esse fato pode ocasionar resultados distorcidos, e,
portanto duvidosos, o que inviabiliza a correta avaliacdo dos resultados
obtidos.

E importante, em cada situacdo, que a execugdo seja feita utilizando-se
0s mesmos equipamentos. Caso haja alguma impossibilidade, procurar,
pelo menos utilizar equipamentos de mesmo porte em termos de

hardware e software.

A utilizacdo de diferentes equipamentos para a realizacdo de testes em
uma avaliacdo de desempenho entre diferentes ferramentas pode
promover resultados inconsistentes, mesmo quando possuem 0 mMesmo
poder computacional e mesmo sistema operacional. No entanto, se
acontecer algum tipo de impossibilidade e a repeticdo dos testes
utilizando outro equipamento representarem um custo muito alto, entdo
uma opcao é verificar a existéncia de algum outro pelo menos de mesmo
porte. Caso ndo existam tais equipamentos entdo a avaliacdo de

desempenho entre as ferramentas devera ser reiniciada.

Analisar os resultados das execucdes, e elaborar graficos que
evidenciem o desempenho das ferramentas analisadas em cada situacao.
Eles serdo bastante Gteis em demonstrar a capacidade de cada uma delas,
principalmente quando for necessario apresentar os resultados para

ratificacdo por terceiros.

Normalmente a utilizacdo de graficos é bem mais elucidativa que um
relatorio, permitindo um bom entendimento dos resultados. Programas
como o Excel facilitam a elaboracdo de graficos a partir da importacéo
de dados constantes em relatdrios, normalmente em formato texto,
produzidos durante os testes. A escolha dos dados a serem incluidos nos
graficos também é fundamental, e devem produzir um significado real
em relagdo aos objetivos que se pretende alcangar. No caso de um

benchmark, habitualmente, os tempos de execucdo das ferramentas em
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cada execucdo efetuada, em diferentes condicdes, deve constar dos
gréficos.

Concluséao

No presente anexo foi apresentado uma proposta de roteiro contendo um
conjunto de a¢des destinadas a auxiliar no processo de avaliacdo de desempenho
de ferramentas BLAST em paralelo, O roteiro proposto foi fundamentado em
fatores e critérios estabelecidos no Capitulo 2 do presente trabalho, e serviu de

base a avaliacdo apresentada no Capitulo 5.
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Apéndice 4

Testes para Avaliacdo do Balanceamento de Carga

BASE Frag. Maq. Seq. Bases/ Tipo 1 Tipo2  Formatagdo
Aminoac.

Ecoli 8 8 1000 500 4 4 Normal
Ecoli 8 8 1000 500 4 4 Balanceada
Ecoli 8 8 1000 500 4 4 Randbmica
Ecoli 8 8 1000 1500 4 4 Normal
Ecoli 8 8 1000 1500 4 4 Balanceada
Ecoli 8 8 1000 1500 4 4 Randbmica
Ecoli 8 8 5000 1500 4 4 Normal
Ecoli 8 8 5000 1500 4 4 Balanceada
Ecoli 8 8 5000 1500 4 4 Randbmica
Swissprot 8 8 500 1500 4 4 Normal
Swissprot 8 8 500 1500 4 4 Balanceada
Swissprot 8 8 500 1500 4 4 Randb6mica
Swissprot 8 8 1000 1500 4 4 Normal
Swissprot 8 8 1000 1500 4 4 Balanceada
Swissprot 8 8 1000 1500 4 4 Randdémica
Swissprot 8 8 5000 1500 4 4 Normal
Swissprot 8 8 5000 1500 4 4 Balanceada
Swissprot 8 8 5000 1500 4 4 Randdémica
Swissprot 16 16 5000 1500 8 8 Normal
Swissprot 16 16 5000 1500 8 8 Balanceada
Swissprot 16 16 5000 1500 8 8 Rand6mica
NR 12 12 500 500 4 8 Normal

NR 12 12 500 500 4 8 Balanceada
NR 12 12 500 500 4 8 Rand6mica
NR 12 12 500 1000 4 8 Normal

NR 12 12 500 1000 4 8 Balanceada
NR 12 12 500 1000 4 8 Randbmica
NR 12 12 1000 500 4 8 Normal
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NR
NR
NR
NR
NR
NT
NT
NT

12
12
12
12
12
16
16
16

12
12
12
12
12
16
16
16

1000
1000
1000
1000
1000
500
500
500

500
500
1000
1000
1000
500
500
500

v oo »un A b~ B b b

0 00 00 00 00

11
11

Balanceada
Rand6mica
Normal

Balanceada
Randbmica
Normal

Balanceada

Randomica
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Testes para Avaliacdo de Desempenho

BASE

NR

NR
NR
NR
NR
NR
NR
NR
NR
NR
NR
NR
NR
NR
SP

SP

SP

SP

SP

SP

NR
NR
NR
NR
NR
NR
NR
NR
NR
NR

Grid.

Nao

Nao
Nao
Nao
N&o

Ferram.

balaBLAST

balaBLAST
balaBLAST
balaBLAST
balaBLAST
gradeBLAST
gradeBLAST
gradeBLAST
gradeBLAST
mpiBLAST
mpiBLAST
mpiBLAST
mpiBLAST
mpiBLAST I
balaBLAST
balaBLAST
gradeBLAST
gradeBLAST
mpiBLAST
mpiBLAST
balaBLAST
balaBLAST
gradeBLAST
gradeBLAST
mpiBLAST
mpiBLAST
balaBLAST
balaBLAST
gradeBLAST
gradeBLAST

Apéndice 5

Mag.

I

0 0 o o ~h b b b b P~ P> PP P> D> DM o0 O P> P> O 0O P> DB 00 0 b~ B>

Frag.

N

0 O 0 o b~ b b b b B~ BB P~ PP P> P> P> o0 00O P> 0 0 B B> 0O W 00 b~

1000

500
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500

Bases /
Aminoac.

1000

500
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500
1000
500

PUC UFF
5 0
5 0
5 0
5 0
5 0
5 0
5 0
9 0
9 0
6 0
6 0
6 0
10 0
10 0
) 0
5 0
) 0
) 0
6 0
6 0
1 4
1 4
1 4
1 4
2 4
2 4
1 8
1 8
1 8
1 8
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NR
NR
NR

Sim
Sim

Nao

mMpiBLAST
mpiBLAST

NCBI
BLAST

8
8

8

1000 1000
500 500
500 500

2
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