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Introducao

E grande o volume de dados advindos dos projetos das areas de biotec-
nologia, bioinformatica e biologia molecular. Um exemplo disso é a base
EMBL(7), que contém algumas centenas de gigabytes, com crescimento cor-
respondente a quadruplicar de tamanho a cada ano em termos de nimero de
sequencias. Diante de tantos dados, se torna imprescindivel que ferramentas
computacionais agilizem o processo de andlise na procura de informagoes que

possam ser relevantes aos bidlogos.

Dos atuais projetos de seqiienciamento de DNA | talvez a atividade mais
exigida seja a comparagao de seqiiéncias. Trechos de nucleotideos seqiienciados
sao comparados a vdrias outras seqiiéncias em bancos de dados!' para buscar
informacgoes que possam ser atribuidas a esses trechos. Com essa comparacao,
é possivel inferir informacoes a partir das seqiiéncias dos bancos de dados, das

quais ja se tém algum conhecimento prévio.

Para a atividade de comparar seqiiéncias, as ferramentas da familia
BLAST (Basic Local Alignment Search Tool)(1) tém sido amplamente uti-
lizadas com uso de heuristicas eficientes. Inclusive algumas especificas para
seqiiéncias de nucleotideos (BLASTN) e outras para aminoacidos (BLASTP).
Contudo, este conjunto de ferramentas se torna extremamente lento quando

a base de dados nao pode ser mantida inteiramente em memoria principal
(2, 30, 17).

No intuito de acelerar o processamento do BLAST, poderiamos sim-
plesmente adquirir processadores mais rapidos. Contudo, enquanto a taxa de
processamento desses duplica a cada 18 meses, os bancos de dados piblicos
de biosseqiiéncias duplica a cada 16 meses (18). Dado que o tempo de pro-

1O termo utilizado neste manuscrito para bancos (ou bases) de dados diz respeito de

modo geral a arquivos-texto ndo manipulados por um Sistema Gerenciador de Bancos de
Dados (SGBD).
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cessamento do BLAST ¢é diretamente relacionado ao tamanho das bases de
dados, a busca de estratégias para avaliar o BLAST com alto desempenho se
tornou necessaria. Em particular, este trabalho de pesquisa discute uma das
abordagens que vem sendo utilizada, o uso de ambientes de computacao dis-
tribuida e processamento paralelo para obter ganhos de desempenho durante

o processamento do BLAST.

Na busca por estratégias que reduzam os custos de entrada e saida de
dados (E/S), nada mais coerente do que buscar conceitos ja estabelecidos
na area de bancos de dados. Considerando bases de seqiiéncias como bancos
de dados contendo uma tunica tabela, e a possibilidade de distribui-las em
maquinas diferentes, lidamos com um problema conhecido de bancos de dados
distribuidos: determinar a melhor forma de alocar fisicamente as bases de
dados visando realizar acessos com melhor desempenho possivel (26). Foram
verificadas algumas estratégias de processamento ja bastante difundidas
(21, 16, 11), nas quais os bancos de dados se encontram fragmentados ou

replicados em distintas estagoes de trabalho.

Quando se utilizam varios computadores trabalhando em paralelo, existe
uma grande dificuldade em encontrar o melhor ajuste na distribuicao de tarefas
para cada maquina participante, no intuito de se evitar que alguma trabalhe
mais do que outra. Quando ha falta de equilibrio dizemos que ocorre desbal-
anceamento de carga. Um fator importante a ser considerado na ferramenta
BLAST para evitar este desbalanceamento é a possibilidade de seqiiéncias de
mesmo tamanho possuirem tempos de execucao distintos quando comparadas
ao mesmo banco de dados (11, 10). Por ser dificil prever esse desequilibrio
antes que a comparacao do BLAST ocorra, métodos estaticos de balancea-
mento de carga devem ser evitados pois sao pouco eficazes no balanceamento
(10).

O objetivo principal deste trabalho é o estudo da execugao da ferramenta
BLAST em agrupamentos (clusters) de computadores, com uso de estratégias
de bancos de dados distribuidos e paralelismo de E/S para obter melhor bal-
anceamento de carga. Estaremos considerando para isso, que um agrupamento
sera formado por uma maquina dita coordenadora ou gerente, e outras ditas

trabalhadoras.

As idéias tratadas neste trabalho tiveram origem em (9), onde foi sug-

erido que se estudasse a distribuicao das bases de dados de forma a tirar
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proveito das vantagens tanto das estratégias fragmentadas como replicadas.
Nesta dissertacao, explora-se particularmente uma das idéias sugeridas como
trabalhos futuros em (9), onde cada estagao de trabalho contém uma réplica
da base de dados que é, por sua vez, dividida em partes distintas. Neste
trabalho sao definidas e implementadas algumas estratégias de paralelizacao
do BLAST, com balanceamento de carga dinamico baseado nesta alocacao
replicada (mostraremos mais adiante que a replicagao total nao é obrigatdria)
e alguns dos fragmentos considerados primarios para execucao local. Mais
especificamente, os estudos aqui realizados fazem uso de métodos corretivos
(quando um desequilibrio de carga é detectado) e preventivos (com solicitacao

de tarefas sob demanda).

Neste trabalho a énfase também foi dada em propor abordagens nao
intrusivas, isto é, as estratégias devem ser aplicadas de forma que o cddigo
fonte da ferramenta BLAST nao seja alterado. Essa opcao de nao ser intru-
siva tem algumas vantagens, por exemplo: (i) permite que as estratégias se
apliquem a outras ferramentas semelhantes; (ii) ndo exige adaptagoes para
futuras versoes de implementagao do préprio BLAST; e (iii) os usuério tém
maior aceitacao por propostas que nao alteram a ferramenta basica a ser uti-

lizada. Estas vantagens serao detalhadas mais adiante, nos préximos capitulos.

A pesquisa busca também alguns fatores de correcao do processamento
BLAST paralelo, sao eles: robustez de processamento e estatisticas de alin-
hamento em bases fragmentadas. Em qualquer processamento em ambientes
de computacao paralela pode ocorrer que estacoes de trabalho se tornem
inacessiveis; assim, implementamos estratégias que garantam a robustez do
processamento permitindo que o sistema recupere-se de possiveis falhas. Refer-
ente ao uso de estatisticas de alinhamento em bases fragmentadas, propomos
uma diferente utilizacdo dos parametros disponiveis pelo BLAST, o que
garante uma confiabilidade dos resultados obtidos em relacao aos resultados

de execugao com a base de dados nao fragmentada.

Embora existam indmeros trabalhos na literatura (10, 30, 25, 36, 6)
abordando a paralelizacao da ferramenta BLAST, as propostas desta dis-
sertacao buscam um balanceamento de carga e aproveitamento dos recursos
computacionais, reduzindo o tempo de execucao da ferramenta BLAST em
relacao aos outros trabalhos ja apresentados. Essa melhora de desempenho faz
uso de uma abordagem nao intrusiva e mantendo a correcao dos resultados.

Sao apresentados varios resultados de testes praticos que permitem verificar
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os ganhos obtidos.

O restante do texto desta dissertacao estd organizado conforme descrito

a seguir:

— Capitulo 2: descreve as dificuldades e necessidades quando o BLAST é
utilizado em agrupamentos de computadores, principalmente quando os

bancos de dados sao fragmentados;

— Capitulo 3: discute os fatores de desbalanceamento de carga durante a

execucao paralela da ferramenta BLAST;

— Capitulo 4: faz um estudo das abordagens referente a execucao da

ferramenta BLAST em cluster de computadores ;

— Capitulo 5: sao apresentadas nossas solugoes, com utilizagao dos con-

ceitos de Banco de Dados Distribuidos;

— Capitulo 6: sao mostrados os resultados experimentais obtidos com as

propostas de estratégia do Capitulo 5;

— Capitulo 7: descrevem-se as contribuicoes e conclusoes desta dissertacao

e as sugestoes de trabalhos futuros.
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