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5.

Avaliacédo de Ferramentas BLAST em Ambientes Distribuidos

No presente capitulo sdo examinados os fatores a considerar quando se
deseja efetuar uma avaliacéo entre ferramentas BLAST voltadas a um ambiente
distribuido. Em seguida, sdo apresentados alguns dos testes realizados, para

avaliar e comparar as ferramentas BLAST, em particular o balaBLAST.

Para efetuar a avaliacdo e a comparacdo das ferramentas BLAST, foram
utilizados alguns dos conceitos apresentados no Capitulo 2 e as a¢cdes propostas
no roteiro constante do Anexo 3 da presente dissertacao.

5.1

Processo de Selecéo de Ferramentas para Avaliacao.

Como foi mostrado no Capitulo 2, o processo de avaliacdo de uma
ferramenta de software deve levar em consideracdo fatores tais como:
desempenho; abrangéncia; funcionalidade, usabilidade, entre outros. No presente
capitulo estamos interessados especificamente em avaliar e comparar o

desempenho de ferramentas BLAST em um ambiente distribuido.

No Capitulo 3 foram abordadas algumas ferramentas desenvolvidas para a
execucdo do BLAST em paralelo. Considerando os fatores discutidos no Capitulo

2, pode ndo ser possivel efetuar uma avaliagdo incluindo todas as ferramentas.

A execucgéo de uma ferramenta de software depende fundamentalmente do
ambiente computacional existente em uma organizacdo. N&o existe possibilidade
de se tentar efetuar a avaliacdo de desempenho de ferramentas que ndo possam ser

executadas em funcdo do hardware e software existentes em uma instalagéo. Por
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exemplo, o fato de uma ferramenta rodar em um ambiente de cluster, ndo significa

que possa ser executada em um ambiente de grid.

Nesta dissertacdo, seguindo roteiro apresentado no Anexo 3, inicialmente
foram identificadas quais as ferramentas que poderiam ser utilizadas para efetuar a
avaliacdo, além do balaBLAST. Observando os recursos existentes na PUC-Rio e
na UFF, mostrados no Capitulo 4, e as ferramentas descritas no Capitulo 3, foi
possivel constatar que apenas o balaBLAST e o mpiBLAST podiam ser

executados nestes ambientes, em virtude de:

a) A ferramenta desenvolvida pelo projeto Bridges utilizar o Globus
Toolkit 3 como middleware basico, assim como o Package BLAST;

b) O Grid-Blast utilizar comandos especificos ao NorduGrid, que néo sdo

compativeis com os ambientes disponiveis para o0s testes;
c) O W.nd Blast utilizar o Windows como sistema operacional;

d) A versdo do Squid disponivel para download executar apenas em

ambiente Windows;

e) O HGBS consistir em uma implementacdo baseada em Hardware, ndo

disponivel nos ambientes considerados para os testes.

Em seguida foi efetuada uma andalise complementar, na qual foram
considerados outros fatores citados na Secdo 2.1, a partir da qual foi verificado

que:

a) O mpiBLAST é uma das ferramentas BLAST para ambientes
distribuidos mais utilizadas pelos bidlogos e bioinformatas e, portanto, a

sua correcao ser atestada pelo seu uso no meio cientifico (acurécia).

b) Tanto o mpiBLAST quanto o balaBLAST oferecem facilidades de
comparagao entre seqliéncias de nucleotideos e proteinas para identificar

homologias e predi¢des de funcbes de genes (funcionalidade);

c) Ambas as ferramentas produzem os mesmos resultados todas as vezes
que sdo utilizados, considerando a utilizacdo de mesmos parametros em

Sua execucao (acuracia);
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d) Os resultados obtidos por ambas as ferramentas sdo corretos, mesmo
porque chamam um mesmo programa “blastall” do NCBI BLAST,
utilizando os mesmos parametros, programa este bastante utilizado na

comunidade cientifica;

e) Ambas as ferramentas sdo executadas a partir de uma linha de
comando, na qual os parametros de execucdo desejados s&o

discriminados (usabilidade);

f) As duas ferramentas ndo oferecem obstaculos, quanto ao seu

entendimento, aos seus potenciais usuarios (facilidade);

g) Apesar do mpiBLAST exigir uma méquina a mais do que o balaBLAST
para a sua execucdo, tal fato ndo € proibitivo a sua execu¢do na

instalacdo existente (adequabilidade).

Portanto ambas as ferramentas, 0 mpiBLAST e o balaBLAST, podem entéo
ser consideradas para a avaliagdo.

5.2

GradeBLAST

Considerando o interesse em medir o desempenho de ferramentas que
utilizam a replicacdo da base de dados como estratégia de paralelismo frente
aquelas que utilizam estratégias de fragmentacdo, assim como o desempenho
obtido por ferramentas escritas em linguagens de script, como é o caso do Perl, foi
desenvolvida uma ferramenta, escrita em bash, capaz de executar 0 BLAST em
um ambiente distribuido. A ferramenta assim desenvolvida foi denominada,
gradeBLAST, e constitui a terceira ferramenta a ser considerada para avaliagéo de

desempenho.

O gradeBLAST possui como caracteristicas: a utilizacdo de comandos do
Globus Toolkit para copiar e executar programas em nds remotos; é composta por
apenas um programa que roda no né mestre e que faz o controle das execucdes
nos diversos nds, ao contrario de outras ferramentas BLAST baseadas em

linguagem de script mostradas no Capitulo 3; possui rotinas voltadas a
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recuperacdo de falhas; e produz um relatorio consolidado das execugdes do NCBI
BLAST nos diversos noés. Uma descricdo mais detalhada sobre o gradeBLAST
pode ser obtida no Anexo 1, e o codigo fonte em um CD que acompanha a

presente dissertacao.

5.3

Avaliacdo e Comparacao de Desempenho

Uma vez selecionadas as ferramentas BLAST, foi possivel entdo proceder a
avaliacdo de desempenho entre elas. Cabe aqui mencionar que ndo existe uma
especificacdo padrdo de testes para se efetuar um benchmark de ferramentas
BLAST em paralelo, e por este motivo foi necessaria a definicdo de testes para

efetuar a avaliacdo e a comparacéo entre essas ferrramentas.

A principal base de dados bioldgica considerada na elaboragdo dos testes
foi a base de proteinas ndo redundante NR, que possuia aproximadamente 4 GB e
7 milhGes de registros no inicio de 2009. Outra base utilizada para os testes foi a
Swisprot, também de proteinas, mas possuindo um tamanho bem menor, cerca de

96 MB, ou seja, aproximandamente 2,4% da base NR.

Como principal métrica utilizada para efetuar a comparacédo foi adotado o
“Tempo de Execucdo”, medido em horas, minutos e segundos. A métrica
“Numero de E/S”, também utilizada, teve por objetivo identificar as possiveis
causas para diferentes tempos de execucgdo encontrados nos testes realizados nas
ferramentas selecionadas. E importante observar que ambas as meétricas,
consideradas na avaliacdo das ferramentas BLAST analisadas, atenderam aos

critérios estabelecidos na Se¢do 2.1 e, portanto, permitiram:
a) que fossem efetuadas medidas corretas, com significados concretos;
b) descrever realmente o que se estava medindo;
¢) entender facilmente o que se estava analisando;
d) capturar dados realmente importantes a analise; e

e) ndo efetuar medicOes redundantes.
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Quatro tipos de arquivos de consultas foram montados com sequéncias
retiradas da propria base de dados NR: 500 seqliéncias e aproximadamente 500
aminoacidos cada; 500 sequéncias e aproximadamente 1000 aminoacidos cada;
1000 sequiéncias eaproximadamente 500 aminoacidos cada; e 1000 seqiéncias e

1000 aminoacidos cada.

Assim, para os quatro tipos de consultas definidos, os tempos de execucao
das ferramentas, utilizando parametros default de cada uma delas, foram medidos
para os ambientes de cluster e/ou de grid existentes. Para cada tipo de consulta foi
utilizado um mesmo conjunto de equipamentos ou, pelo menos, equipamentos de
mesmo porte. Adicionalmente, foram coletados dados relativos as quantidades de

E/S efetuados, utilizados para auxiliar a analise dos resultados obtidos.

O tamanho das tarefas a serem processadas em cada um dos nés, durante a
execucdo do balaBLAST, deve ser fixado como um multiplo do nimero de nds
trabalhadores a serem considerados para um cluster ou para um grid. Assim,
considerando, por exemplo, 8 nds trabalhadores, podem ser estipulados, como
tamanho das tarefas, valores tais como 8, 16, 24, 32, etc.. A utilizacdo de um
tamanho muito grande para as tarefas pode implicar na ndo utilizacdo do
algoritmo de balanceamento de carga pelo balaBLAST, durante a sua execucao,
tornando a ferramenta ineficiente. Por outro lado, a ado¢do de um tamanho menor
para as tarefas pode implicar na perda de eficiéncia da ferramenta, motivada pelo
namero excessivo de movimentagcdes de dados entre o ndé mestre e 0s nds

trabalhadores do cluster ou do grid.

Nas avaliacdes efetuadas durante o presente trabalho, optou-se por um
tamanho de tarefas igual a 24, um valor intermediario, considerando o nimero de
tarefas a serem analisadas pela ferramenta em cada um dos nés (aproximadamente
21, por no, para consultas com 500 sequéncias, e 42, para consultas com 1000
sequéncias), e que proporcionou uma boa margem de distribuicdo de tarefas pelo
balaBLAST entre os nds trabalhadores, durante os testes realizados. Por uma
questdo de coeréncia, 0 mesmo tamanho de tarefas foi adotado também para os

testes realizados com o gradeBLAST.
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Por ndo oferecer a opcdo de utilizacdo de tarefas para sua execucéo, tal
como definido para o balaBLAST, foram adotadas as configuragdes padrdes do

mpiBLAST durante os testes efetuados.

Para efetuar as avaliacGes foram utilizados os equipamentos discriminados
no Capitulo 4, Tabela 4.1, pertencentes a PUC-Rio e a UFF, sendo normalmente
utilizados nos testes os equipamentos Intel Duo Core com 2.16 GHz com 1GB de
RAM, pertencentes a PUC-Rio e 0s equipamentos Intel Quad Core 2.4 GHz com
3GB de RAM, pertencentes a UFF.

As métricas de E/S, tanto para leituras em disco, quanto para gravacdes
foram obtidas através de uma ferramenta, desenvolvida com este propdsito, capaz
de recuperar os dados necessarios a sua obtencdo, acessando 0s arquivos virtuais

mantidos pelo sistema operacional Linux no diretorio “/proc”.

Para efetuar a avaliacdo e a comparacdo das ferramentas foram considerados
0S seguintes testes, discriminados no Anexo 5:

a) Base NR, 8 equipamentos da PUC-Rio, 8 fragmentos, consulta 500

sequéncias e 500 amino4cidos:
Teste inicial para se ter uma base de comparacao;

b) Base NR, 8 equipamentos da UFF, utilizando grid, 8 fragmentos,

consulta com 500 seqiiéncias e 500 aminoacidos:

Verificacdo do comportamento das ferramentas em um grid, e

comparagdo com o desempenho obtido em um ambiente de cluster;

c) Base NR, 4 equipamentos da PUC-Rio, 4 e 8 fragmentos, consulta com

500 sequéncias e 500 aminoacidos:

Analise do comportamento das ferramentas em um cluster, considerando
a diminuicdo do nimero de maquinas, e o fato dos fragmentos néo
caberem na memdria principal. No caso do balaBLAST e do
mpiBLAST, a analise do comportamento quando da existéncia de mais
de um fragmento utilizavel para comparacdo por maquina. Comparacao

com execucdes utilizando 8 equipamentos;

d) Base NR, 8 equipamentos da PUC-Rio, 8 fragmentos, consulta com 500

sequéncias e 1000 aminoéacidos:
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Anélise do comportamento das ferramentas considerando um acréscimo
do numero de aminoécidos por seqiiéncia de uma consulta, mantendo o

mesmo numero de sequéncias;

Base NR, 8 equipamentos da PUC-Rio, 8 fragmentos, consulta com

1000 sequiéncias e 500 aminoacidos por seqliéncia da consulta:

Anélise do comportamento das ferramentas considerando um acréscimo
do nimero de sequéncias de uma consulta, mantendo o mesmo numero

de aminoéacidos por sequéncia;

Base NR, 8 equipamentos da PUC-Rio, 8 fragmentos, consultas com
1000 sequiéncias com 1000 aminoacidos:

Anadlise do desempenho das ferramentas quando as sequéncias de
consulta sdo duplicadas assim como o0 numero de aminodcidos, em

relagdo a consulta com 500 bases e 500 amino&cidos;

Base NR, 8 equipamentos da UFF, utilizando grid, 8 fragmentos,

consulta com 1000 sequéncias com 1000 aminoéacidos:

Andlise da conduta das ferramentas em um ambiente de grid,
considerando consulta com o dobro das seqliéncias e de aminoacidos,
em relacdo a execucdo anterior no ambiente de grid. Comparagdo com 0

desempenho resultante de execucdes anteriores.

Base NR, 4 equipamentos da PUC-Rio, 4 fragmentos, consulta com

1000 sequiéncias e 1000 aminoécidos:

Andlise do comportamento das ferramentas utilizando 4 maquinas,
considerando um aumento do nimero de sequiéncias e aminoacidos por

sequéncia, da mesma maneira que no teste anterior;

Base Swissprot, 4 equipamentos da PUC-Rio, 4 fragmentos, consulta
com 500 sequéncias e 500 aminoacidos e 1000 seqliéncias e 1000

aminoacidos:

Verificacdo do comportamento das ferramentas considerando uma base
de dados de muito menor porte que a base NR. Comparagédo de

desempenho entre as ferramentas em anélise.
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Com o objetivo de n&o distorcer os resultados obtidos pelo fato dos
fragmentos da base de dados serem movimentados pelo mpiBLAST para 0s nos
trabalhadores em tempo de execucéo, os seguintes procedimentos foram adotados:
fazer constar no arquivo de configuracbes do mpiBLAST “.ncbirc”, que 0
diretorio local e compartilhado eram os mesmos; e, antes de cada teste,
movimentar todos os fragmentos da base de dados bioldgica, a serem utilizados
no processamento das sequéncias de consulta, para os diretérios locais definidos
em cada um dos nds trabalhadores. Tais procedimentos induziram a que o
mpiBLAST néo efetuasse movimentagdes de fragmentos entre os nos durante a
sua execucdo, fazendo com que ele se comportasse exatamente como 0
balaBLAST.

Uma observacdo importante diz respeito a forma com que os testes foram
executados nos equipamentos da UFF. Normalmente as aplicacdes de grid que séo
executadas na UFF utilizam uma &rea em disco compartilnada. Para evitar
possiveis distorcdes em razdo da utilizacdo dessa area, foi acertado com a equipe
de suporte UFF que os testes fossem executados utilizando-se uma area em disco
temporaria de acesso local, ou seja, sem a necessidade de usar areas em disco

compartilhadas com outras aplicagdes clientes do grid.

5.3.1

Teste utilizando 8 Equipamentos do Cluster da PUC-Rio para Consultas com
500 Sequéncias e Aproximadamente 500 Aminoacidos

Inicialmente foi processada uma consulta contendo 500 seqliéncias com
aproximadamente 500 aminoacidos cada, utilizando oito nds do cluster da PUC,
sendo que para o gradeBLAST e o balaBLAST foram considerados 8 fragmentos,
e 24 sequiéncias por tarefa.

Embora o gradeBLAST seja uma ferramenta desenvolvida especialmente
para um ambiente de grid, ela pode funcionar em um cluster, desde que o Globus
Toolkit tenha sido instalado, e que o usuario possua um certificado que permita

efetuar a autenticacao para acesso.
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A Figura 5.1 destaca o menor tempo de execucdo para o balaBLAST, cerca de 1
hora e 37 minutos, seguido do mpiBLAST e gradeBLAST, com um tempo superior a 2
horas. A Figura 5.2 permite comparar a quantidade de leituras em disco efetuadas
pelas trés ferramentas, e mostra que o balaBLAST teve o melhor desempenho
entre elas Tal fato justifica que o balaBLAST tenha sido o mais rapido ao

processar as sequéncias de consulta submetidas durante o teste.

Tempos de Execuc¢ao por Ferramenta
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3

g 022400 ———  EmpiBLAST
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E gradeBLAST
3 00:00:00 -

Execugoes

Figura 5.1: Tempos de execugao para as ferramentas
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Nos por Ferramenta

Figura 5.2: Comparacao da quantidade de leituras em disco efetuadas

O resultado obtido pelo balaBLAST tem como explicacdo a estratégia de
E/S utilizada, que permite reduzir o tempo de execugdo da ferramenta através a
carga dos fragmentos da base de dados antes da execucao do programa “blastall”
na memoria RAM, permitindo assim que haja uma Unica leitura, e, portanto, uma

queda significativa na quantidade de leituras necessarias a execucao.
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Tempos de Execugao por Ferramenta
W 80000
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2 40000 B balaBLAST-8-500
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£ m NCBI BLAST
[ 0 - »

Execugodes

Figura 5.3: Tempos de execucdo das ferramentas (segundos) em relacéo ao
NCBI BLAST.

E importante observar o ganho que se obteve através da execucdo do
BLAST utilizando-se uma ferramenta que permite a sua execucdo em um
ambiente distribuido. A Figura 5.3 mostra que houve uma aceleracao (speedup) de
aproximadamente 6,5 a 12 vezes, dependendo da ferramenta utilizada, ou ainda,
um ganho de eficiéncia de aproximadamente 1,5 por maquina, considerando o
tempo de execucdo do balaBLAST, em relacdo ao NCBI BLAST, que foi
executado em apenas uma maquina. Tal fato justifica a utilizacdo de ferramentas
BLAST em paralelo.

5.3.2

Teste no Grid utilizando 8 Equipamentos da UFF para Consultas com 500

Sequéncias e Aproximadamente 500 Aminoacidos

A mesma consulta da se¢éo anterior foi efetuada utilizando um ambiente de
grid, com duas maquinas da PUC-Rio, do tipo 1, e oito maquinas da UFF, no caso
do mpiBLAST, e uma maquina da PUC-Rio e oito maquinas da UFF, para o
balaBLAST e o gradeBLAST. Infelizmente, em virtude de problemas na UFF,
uma das maquinas utilizadas era do tipo 4 (1GB de RAM, 1GB de disco, e um

processador Intel Pentium 4 de 3.2 GHz), enquanto as demais eram do tipo 3.

Como pode ser observado na Figura 5.4, o resultado foi também favoravel
ao balaBLAST, com um tempo de execucdo 1 hora e 57 minutos, contra 2 horas e
24 minutos do mpiBLAST e 2 horas e 52 minutos do gradeBLAST. Embora os
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tempos de execucdo do mpiBLAST e do balaBLAST tenham sido superiores a
execucdo anterior na PUC-RIO, pode-se notar que houve uma melhora, da ordem
de 0,02% no desempenho do gradeBLAST, que utiliza uma estratégia replicada.
Tal melhora foi resultado da maior disponibilidade de memoéria RAM nos
equipamentos da UFF em que o teste foi executado, que possuem 3GB, a exce¢do

de um dos equipamentos conforme explicado anteriormente.

Tempos de Execuc¢ao por Ferramenta

03:36:00
2
3
g 022400 W mpiBLAST
§ W balaBLAST
o 01:12:00 - —
3 gradeBLAST
&

00:00:00 -

Execugoes

Figura 5.4: Tempos de execugdo para cada ferramenta.

Posteriormente, um teste adicional foi efetuado, no sentido de verificar o
ganho do gradeBLAST ao substituir a maquina mais lenta, utilizada no teste
anterior, por outra maquina, com memoria RAM de 3GB, mantidas as demais, € 0
resultado mostrou que o tempo de execucdo do gradeBLAST, em relagdo aos
resultados anteriores obtidos pelo balaBLAST e mpiBLAST, diminuiu mais
ainda, com um tempo de execucdo de 2 horas e 25 minutos, praticamente
igualando o desempenho do mpiBLAST, conforme mostra a Figura 5.5. Isto
confirma o fato que o desempenho de ferramentas que utilizam estratégia

replicada é dependente da quantidade de memdria RAM disponivel.

A Figura 5.6 permite comparar os tempos de execuc¢do obtidos nos dois
testes acima. Percebe-se que, embora os equipamentos utilizados na UFF tenham
maior capacidade de processamento, 0s tempos de execucdo obtidos. quando
utilizando o grid, foram piores que aqueles obtidos quando do processamento na
PUC-RIo, a excessdo do gradeBLAST, como foi citado anteriormente. Existem
duas explicacOes para o fato: a primeira, evidenciada na Figura 5.7, é que 0s

tempos de comunicagdo entre o0 equipamento utilizado como mestre durante a
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execucdo do balaBLAST, situado na PUC-Rio, e o0s demais equipamentos
localizados na UFF, utilizados no teste, foram superiores em 154%, na sua
totalidade, aqueles entre 0 mestre e 0s equipamentos locais pertencentes ao
cluster da PUC-Rio; a segunda causa esta relacionada ao fato de que em virtude
de um grid ndo constituir um ambiente totalmente controlado, poderiam existir
outras aplicacdes sendo executadas, concorrendo com a execuc¢do do BLAST, no

momento em que os testes estavam sendo executados.

Tempos de Execuc¢ao por Ferramenta

S 03:36:00
(&)
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G 02:24:00 1 ® mpiBLAST
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§ 01:12:00 - m balaBLAST

- W gradeBLAST

00:00:00 -

Execugdes

Figura 5.5: Teste idéntico ao referenciado na Figura 5.4, porém somente
com o gradeBLAST sendoexecutado com uma das maquinas com maior
capacidade de processamento.

Tempos de Execucao Por Ferramenta
03:21:36
02:52:48
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t§ 02:24:00 B mpiBLAST Cluster
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X 01:55:12 -
o m gradeBLAST Cluster
g 01:26:24 1 B mpiBLAST Grid
E 00:57:36 - M balaBLAST Grid
00:28:48 - W gradeBLAST Grid
00:00:00 -
Execugdes

Figura 5.6: Comparacao dos tempos de execucdo das ferramentas na PUC-
Rio e na UFF.
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Tempos de Comunicacao

600
3
8 400
@ 200 m PUC
0 = UFF

Nos

Figura 5.7: Tempos de comunicagao entre o mestre situado na PUC-Rio e
0s demais equipamentos durante o teste

5.3.3

Teste utilizando 4 Equipamentos do Cluster da PUC-Rio para Consultas com

500 Sequiéncias e Aproximadamente 500 Aminoacidos

A Figura 5.8 mostra o tempo de execucdo de cada uma das estratégias
utilizando apenas 4 equipamentos pertencentes ao cluster da PUC-Rio, e quatro
fragmentos da base de dados. O resultado obtido, favoravel ao balaBLAST, com
um tempo de execugdo de 3 horas e 16 minutos contra 3 horas e 42 minutos do
mpiBLAST e 5 horas e 10 minutos do gradeBLAST, demonstrou um consideravel
aumento no tempo de execucdo das trés ferramentas. No caso do balaBLAST o
tempo de execucdo foi duplicado, ou seja, caso fossem utilizadas 8 maquinas, ao
invés, seria obtida uma aceleracdo de 2 vezes, com um ganho em termos de
eficiéncia de 0,25 por equipamento. A Figura 5.9 que permite uma comparagdo
visual entre os tempos obtidos pelas ferramentas quando utilizando 4 e 8
maquinas. Tal fato, no entanto, ja era esperado, considerando que foram utilizados

menos equipamentos e fragmentos da base de dados.

No caso das estratégias fragmentadas o incremento no tempo de execucao
ocorreu em virtude do acréscimo do tamanho de cada fragmento, que teve por

consequéncia a necessidade de maior paginacdo da memdria, assim como da
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diminuicdo do ndmero de processadores. Quanto a estratégia replicada, o

acréscimo foi resultado, basicamente, da redugdo do nimero de processadores.

Tempos de Execuc¢ao por Ferramenta

06:00:00
@ 04:48:00 L
5
¢ 03:36:00 — mmpiBLAST-Cluster
w
g 02:24:00 - — mbalaBLAST-Cluster
(%)
2 01:12:00 - I gradeBLAST-Cluster
£
2 00:00:00 -

Execugdes

Figura 5.8: Tempos de execucdo por ferramenta para 4 maquinas e 4

fragmentos.
Tempos de Execuc¢ao por Ferramenta

06:00:00 _
° B mpiBLAST-4 Maq
'S 04:48:00
3 M balaBLAST-4 Maq
¢ 03:36:00
- M gradeBLAST-4 Maq
© 02:24:00
8 B mpiBLAST-8 Maq
£ 01:12:00
K M balaBLAST-8 Maq

00:00:00

m gradeBLAST-8 Maq
Execugoes

Figura 5.9: Comparacao de resultados com 4 e 8 maquinas

A Figura 5.10 permite verificar as atividades de E/S, relativas a leituras em
disco, e mostra que a quantidade de leituras efetuadas pelo balaBLAST foi bem
menor que nas demais ferramentas, correspondendo a cerca de 20% das leituras
efetuadas pelo mpiBLAST e de 4% das efetuadas pelo gradeBLAST, o que
justifica o melhor resultado que obteve.

A Figura 5.11 apresenta os tempos de execugdo quando as ferramentas
mpiBLAST e balaBLAST sdo rodadas com 4 maquinas, porém com 8 fragmentos.

O balaBLAST apresentou um melhor desempenho com um tempo de execugéo de
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3 horas e 16 minutos contra 4 horas e 13 minutos do mpiBLAST, apresentando

um ganho de aproximadamente 22%.

A Figura 5.12 apresenta uma comparacdo entre execucdes considerando 4
ou 8 maquinas e 4 ou 8 fragmentos. A Figura mostra que ndo houve uma grande
variagdo em termos de tempo de execucdo, considerando execucbes com 4
maquinas e 4 fragmentos, e 4 maquinas e oito fragmentos, sendo que para o
balaBLAST houve um acréscimo de 2,5%, embora existisse uma atividade
percentualmente bem maior de leituras em disco, da ordem de 68%, quando
executando em 4 maquinas com 8 fragmentos, como mostram as Figuras 5.13 e
5.14.

O fato, citado no paragrafo anterior, induz a idéia de que o programa
“blastall”, para cada tarefa, foi rodado duas vezes, ou seja, primeiro considerando
um dos fragmentos primarios, e logo apds considerando o outro, ou seja,
aproveitando ao maximo possivel o fato de um dos fragmentos estarem em
memoria, 0 que realmente corresponde a estratégia utilizada para otimizar os
acessos a disco. Tal fato explica o resultado obtido pelo balaBLAST, mostrado na
Figura 5.11.

Numero de Leituras em Disco por

. Ferramenta

S 8000000

‘S 6000000 )

@ 4000000 EN61

S 2000000 mNG 2

o o | el

£ NG 3

3 mpiBLAST balaBLAST gradeBLAST )
BENo64

Execugoes

Figura 5.10: Leituras em disco efetuadas pelas ferramentas, para 4 maquinas e 4
fragmentos.
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Tempos de Execuc¢ao por Ferramenta
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O
3
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w
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o
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3
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Figura 5.11: Tempos de Execucédo, ao utilizar 4 maquinas e 8 fragmentos.

Tempos de Execugao por Ferramenta

06:00:00

B mpiBLAST-4 maqg-4 frag
04:48:00

M balablast-4 mag-4 frag

03:36:00 H gradeBLAST-4 maq

02:24:00 H mpiBLAST-8 mag-8 frag

01:12:00 M balablast-8 mag-8 frag

Tempo de Execugao

M gradeBLAST-8 maq

00:00:00
Execugdes M mpiBLAST-4 mag-8 frag

Figura 5.12: Comparativo entre tempos de execuc¢do,, utilizando 4 ou 8 maquinas
e 4 ou 8 fragmentos.
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Figura 5.13: Leituras em disco para 4 maquinas e 8 fragmentos.
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Numero de Leituras em Disco por
Ferramenta
@ 7000000
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Figura 5.14: Comparativo de E/S para execucdo, em quatro maquinas, com
4 e 8 fragmentos.

5.34

Teste utilizando 8 equipamentos do Cluster da PUC-Rio para Consultas com

500 Sequiéncias e Aproximaamente 1000 aminoacidos

Esta secdo tem por objetivo analisar o desempenho das ferramentas BLAST,
em avaliacdo, considerando um aumento do nimero de aminoacidos existentes em
cada uma das sequiéncias da consulta ao BLAST constante da Secdo 5.2.3, de

aproximadamente 500 para aproximadamente 1000 aminoacidos.

A Figura 5.15 apresenta o desempenho das ferramentas para a consulta
modificada,contendo 500 seqiiéncias e aproximadamente 1000 aminoacidos. O
balaBLAST apresentou um melhor desempenho, sendo executado em 3 horas,
enquanto o mpiBLAST foi executado em 3 horas e 21 minutos, 11% superior ao
balaBLAST, e 0 gradeBLAST em 4 horas e 10 minutos, 38% superior.

Observando-se a Figura 5.16, pode-se verificar que o balaBLAST
apresentou um menor namero de leituras em disco, o que explica o seu melhor
desempenho em relacdo ao mpiBLAST e ao gradeBLAST,da mesma maneira que

aconteceu nas sec0es anteriores.
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A Figura 5.17 apresenta um gréafico comparativo de desempenho para a
consulta original e a modificada. Pode-se observar que houve um incremento no
tempo de execucdo do balaBLAST de 85%, no mpiBLAST de 63% e no
gradeBLAST de 26%. No entanto, examinando os dados mais atentamente, pode-
se notar que houve uma diminuicdo na diferencga entre os tempos de execucao das

ferramentas em relacéo ao balaBLAST.

O comportamento acima descrito aponta para uma tendéncia de queda na
eficiéncia do balaBLAST em relacdo as outras ferramentas quando o nimero de
amino&cidos por sequéncia ¢ aumentado. Tal fato é confirmado quando tomamos
as diferencas percentuais em relacdo ao balaBLAST para cada tipo de consulta,
incluindo uma execucdo das ferramentas para uma consulta adicional com 500
sequéncias e aproximadamente 1800 aminoéacidos, conforme mostrado na Figura
5.18.

Tempos de Execugao por Ferramenta

04:48:00
o
'8, 03:36:00
3
2 B mpiBLAST-500-1000
o 02:24:00 - —
T = balaBLAST-500-1000
Qo
QEJ 01:12:00 - I gradeBLAST-500-1000
'—

00:00:00 -

Execugles

Fig 5.15: Tempos de Execucdo para consulta com 500 sequéncias e
aproximadamente 1000 aminoacidos cada.

A Figura 5.18 apresenta um comparativo entre as execugdes considerando
consultas com 500 seqliéncias, contendo respectivamente 500, 1000 e 1800
aminoacidos. Assim, para sequéncias com 500 aminoacidos a diferenga percentual
entre 0 mpiBLAST e o0 balaBLAST que era de 26 % e do gradeBLAST para o
balaBLAST que era de 82%, quando executando sequéncias com 1800
aminoéacidos, caiu para 7% considerando o mpiBLAST e 26% considerando o
gradeBLAST.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0711318/CA


PUC-RiIo - Certificacéo Digital N° 0711318/CA

76

NiUmero de Leituras em Disco por
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Figura 5.16: Numero de leituras em disco para consulta com 500
sequéncias e aproximadamente 1000 aminoéacidos cada.

Tempos de Execugao por Ferramenta
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o = mpiBLAST-500-500
O
g 03:36:00 H balaBLAST-500-500
xX
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g 01:12:00 B mpiBLAST-500-1000
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00:00:00 - .
Execucgdes W gradeBLAST-500-1000

Figura 5.17: Comparativo de tempos de execucdo para uma consulta com
500 seqliéncias e aproximadamente 500 aminoacidos cada, e uma consulta
com 500 sequiéncias e aproximadamente 1000 aminoacidos cada.

Tempos de Execugao por Ferramenta e
Numero de Aminoacidos
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Figura 5.18: Tempos de Execucdo para um numero crescente de
aminoécidos.
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5.35
Teste utilizando 8 equipamentos do Cluster da PUC-Rio para Consultas com

1000 Sequiéncias e Aproximadamente 500 Aminoacidos

Nesta secdo é avaliado o comportamento das ferramentas BLAST, em
avaliacdo, considerando um aumento do numero de seqliéncias, da consulta
constante da Secdo 5.2.3, de 500 para 1000 sequéncias, mantido o nimero de
aminoacidos por seqliéncia, ou seja, aproximadamente 500 aminoécidos por
sequéncia

A Figura 5.19 apresenta os tempos de execucdo das ferramentas para a
consulta modificada. O balaBLAST mostrou ter o melhor desempenho com um
tempo de execugéo de 3 horas e 15 minutos, enquanto o mpiBLAST foi executado
em 4 horas e 5 minutos, 25% maior que o balaBLAST, e o gradeBLAST em 5
horas e 17 minutos, 62% maior que o balaBLAST, com o pior desempenho. A
Figura 5,20 mostra um menor ndmero de leituras em disco efetuadas pelo

balaBLAST, o que explica seu melhor desempenho.

Uma comparacdo dos tempos de execucgdo obtidos pelas ferramentas em
analise considerando a consulta original e a modificada, € mostrada na Figura
5.21. Pode-se observar que os tempos de execucdo do balaBLAST e do
mpiBLAST dobraram, enquanto o do gradeBLAST teve um aumento

aproximadamente 60%.

Tempos de Execugaopor Ferramenta

06:00:00
o
AT
S 04:48:00
X 03:36:00 B mpiBLAST-1000-500
S 02:24:00 - _ mbalaBLAST-1000-500
o
£ 01:12:00 - S gradeBLAST-1000-500
()
= 00:00:00 -

Execugdes

Figura. 5.19: Tempos de Execucdo para Consulta com 1000 seqliéncias e
500 aminoacidos.
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Figura 5.20: Leituras em disco efetuadas pelas ferramentas durante o
processamento de uma consulta com 1000 sequiéncias e 500 aminoé&cidos.

Tempos de Execugaopor Ferramenta
07:12:00

B mpiBLAST-500-500
B balaBLAST-500-500

04:48:00
M gradeBLAST-500-500

02:24:00 - B mpiBLAST-1000-500

Tempo de Execugdo

H balaBLAST-1000-500

00:00:00 - -
Execugdes M gradeBLAST-1000-500

Figura 5.21: Comparativo de desempenho considerando consultas com 500
seqliéncias e 500 aminoacidos e 1000 sequiéncias e 500 aminoacidos.

5.3.6
Teste utilizando 8 Equipamentos do Cluster da PUC-Rio para Consultas com

1000 Sequéncias e Aproximadamente 1000 Aminoacidos

Nas secOes anteriores, foi constatado que, para consultas efetuadas
utilizando 4 maéaquinas, tanto em ambiente de Grid, quanto de Cluster,
considerando consultas contendo 500 seqiiéncias e aproximadamente 500
aminoacidos cada, o balaBLAST obteve vantagem sobre as demais ferramentas.
Da mesma forma, para execucdes em 8 equipamentos da PUC-Rio, de consultas
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com 500 sequiéncias e 1000 amino&cidos e 1000 seqtiéncias e 500 amino&cidos, 0
balaBLAST também teve melhor desempenho. Em ambos os casos o melhor
resultado obtido pelo balaBLAST foi motivado pela menor atividade de E/S

durante a sua execugao.

Nesta secdo, sdo consideradas consultas contendo 1000 seqléncias e
aproximadamente 1000 aminoé&cidos, ou seja, 0 nimero de sequéncias a examinar

e 0 seu tamanho sdo duplicados em cada consulta.

A Figura 5.22 mostra os tempos de execucdo obtidos pelas ferramentas. O
balaBLAST mostrou ser o mais rapido, com um tempo de execucdo de
aproximadamente 5 horas e 33 minutos, contra 6 horas e 22 minutos do
mpiBLAST, com um acréscimo de 14%, e 7 horas e 39 minutos do gradeBLAST,
com um acréscimo de 37%. Observando a Figura 5.23, pode-se observar que o
namero de leituras efetuadas pelo balaBLAST foi muito menor do que as outras

ferramentas, o que explica este resultado.

Tempos de Execugao por Ferramenta

09:36:00
zO
S 07:12:00
g B mpiBLAST
o 04:48:00 - I
-g M balaBLAST
o
E 02:24:00 - — gradeBLAST
[

00:00:00 -

ExecugOes

Figura 5.22: Tempos de Execucdo das ferramentas considerando uma
consulta com 1000 seqiiéncias e 1000 aminoéacidos.

A Figura 5.24 mostra um comparativo de tempos de execugéo, considerando
a consulta anterior, com 500 aminoacidos e aproximadamente 500 seqiiéncias, e a
atual com 1000 sequiéncias e aproximadamente 1000 aminoacidos cada. Pode-se
observar que o tempo de execucédo das ferramentas sofreu um acréscimo médio de
200%, sendo que o maior foi 0 do balaBLAST com um aumento de 243%, e 0

menor de 159% do mpiBLAST. Tal acréscimo foi motivado em parte, pelo
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aumento do ndmero de seqiiéncias por consulta, o que por si sO justificaria a
duplicacdo do tempo de execucdo. No entanto, 0 aumento do ndmero de
aminoacidos ndo deveria implicar em um acréscimo tdo significativo, apesar do
maior esforco do BLAST em efetuar a comparacao de seqiéncias, principalmente

no que diz respeito ao balaBLAST.

Nidmero de Leituras em Disco por

Ferramenta NG 1
., 8000000 mNG2
© P
2 6000000 mNo3
Q .
3 4000000 | mNo4
p ENO65
% 2000000 - n ,
g mN66
= 0 - NG 7
mpiBLAST balaBLAST gradeBLAST NG 8
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Figura 5.23: Comparativo de quantidades de leitura em disco pelas

ferramentas
Tempo de Execugao por Ferramenta
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Execugdes

Figura 5.24: Comparativo entre tempos de execuc¢do de consultas com 500
sequéncias com 500 aminoacidos, e de 1000 sequéncias com 1000
amino&cidos

A Figura 5.25 apresenta 0 numero de leituras e gravagdes em disco
efetuadas pelo balaBLAST para 500 e 1000 seqiiéncias. Pode-se observar que 0
namero de leituras efetuadas ndo foi afetado pelo aumento do numero de

sequéncias submetidas ao BLAST, conforme ja era esperado. No entanto, é
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possivel notar que houve um incremento consideravel, da ordem de 240%, no
nimero gravacGes quando processando 1000 sequéncias em relacdo a 500
sequéncias, sendo que a diferenca percentual do nimero de leituras e gravagdes
para 1000 sequéncias foi da ordem de 245%. Tal percentual expressa o esforco da
ferramenta para elaborar o relatdrio consolidado com os resultados do BLAST, e
explica, juntamente com o aumento do nimero de amino&cidos por seqiiéncia, a

elevacdo do tempo de execucdo da ferramenta.

Numero de Leituras e Gravagoes do

o balaBLAST
(7.}
©
S 250000
o
£ 18 200000
38 m balaBLAST-Lidos-8-500
o & 150000
o O M balaBLAST-Grav-8-500
E 100000 )
é’ balaBLASTLidos-8-1000

>0000 -  balaBLAST Grav-8-1000

0 .
Execugoes

Fig 5.25: Comparativo de leituras e gravacdes em disco para o
gradeBLAST, considerando consultas com 500 seqiiéncias e 1000
sequéncias.

No caso do mpiBLAST e do gradeBLAST, o incremento no tempo de
execucdo foi resultado do aumento do numero de aminoacidos por sequéncia,
tendo em vista que o numero de gravacdes, em relacdo ao numero de leituras
permaneceu pequeno, conforme mostra a figura 5.26 e, portanto, ndo teve uma

influéncia significativa no aumento do tempo de execucao.

A Figura 5.27 mostra um comparativo de leituras em disco efetuadas pelas
ferramentas em analise para consultas com 500 seqiiéncias e 500 aminoéacidos, e
para consultas com 1000 seqiiéncias e 1000 aminoacidos. Pode-se observar que
houve um acréscimo na quantidade de leituras em disco efetuadas, de tal maneira
que, no caso do mpiBLAST quase que duplicou, enquanto para o gradeBLAST

mais do que duplicou.
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Figura 5.26: Comparativo do nimero de leituras e gravagdes em disco para o

mpiBLAST e gradeBLAST, considerando consultas com 500 e 1000 seqiéncias.
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Figura 5.27: Comparativo de quantidades de leitura efetuadas pelas
ferramenta em cada nd, considerando consultas com 500 seqliéncias com
aproximadamente 500 aminoacidos cada, e consultas com 1000 sequéncias
e aproximadamente 1000 aminoacidos cada.

5.3.7

Teste no Grid utilizando 8 Equipamentos da UFF para Consultas com 1000

Sequéncias e Aproximadamente 1000 Aminoacidos

A mesma consulta da se¢éo anterior foi efetuada utilizando um ambiente de

grid, com duas maquinas da PUC-Rio e oito maquinas da UFF, no caso do
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mpiBLAST, e uma maquina da PUC-Rio e oito méaquinas da UFF, para o
balaBLAST e o gradeBLAST. Infelizmente, em virtude de problemas na UFF, um
dos equipamentos utilizados era do tipo 4, com um processador Intel Pentium 4 de
3 GHz e 1 GB de memoria RAM.

Tempos de Execug¢ao por Ferramenta
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Figura 5.28: Tempos de execugdo das ferramentas BLAST na UFF,
considerando uma consulta com 1000 seqiiéncias e 1000 aminoéacidos.

A Figura 5.28 mostra 0s tempos de execucdo das ferramentas BLAST
considerando o ambiente de grid acima descrito. O balaBLAST foi executado em
6 horas e 28 minutos, o0 menor tempo de execucdo entre as trés ferramentas, o
mpiBLAST, 17% mais lento, foi executado em 7 horas e 36 minutos, € 0
gradeBLAST em 8 horas e 6 minutos, um tempo 25% maior do que o
balaBLAST.

Vale lembrar que os equipamentos da UFF possuem uma maior capacidade
de processamento e quantidade de memoria do que aqueles pertencentes a PUC-
Rio, o que explica um melhor resultado obtido pelo gradeBLAST em relacdo ao
balaBLAST, que passou de um percentual de 37% de acréscimo no tempo de
execucdo em relagdo ao balaBLAST para 25%. No entanto, no que se refere as
estratégias fragmentadas, o que se apresentou foi uma piora no desempenho em
relacdo a consulta anterior, como mostra a figura 5.29, sendo que houve um
incremento no tempo de execucdo de 16,5% para o balaBLAST e de 19% para o
mpiBLAST, enquanto para o gradeBLAST foi de 5,8%, inferior, portanto aos

demais.

A Figura 5.30 permite a comparacao das leituras efetuadas em disco durante

0 processamento das ferramentas em analise. O que se observa, é que o
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balaBLAST necessitou efetuar um menor nimero de leituras em disco do que as
duas outras ferramentas, cerca de 1% do total, e dai a explicacdo do seu melhor
desempenho O gradeBLAST, necessitou efetuar menos 57% leituras do que o
mpiBLAST, incluindo a maquina “laranja”, que possui uma menor quantidade de
memoria do que os demais equipamentos utilizados. Este fato chama a atencéo
quanto a utilizacdo de estratégias replicadas, que podem se tornar atraentes
qguando utilizando equipamentos de grande capacidade de processamento e

memoria, ainda que em um ambiente de grid, no qual a laténcia é consideravel.
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Figura 5.29: Comparacéo entre os tempos de execucao considerando o teste
executado na PUC-Rio com o teste executado no grid.
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Figura 5.30: Comparativo de quantidades de leitura em disco efetuadas
pelas ferramentas.
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5.3.8

Teste utilizando 4 Equipamentos do Cluster da PUC-Rio para Consultas com

1000 Sequiéncias e 1000 Aminoéacidos

A Figura 5.31, mostra os tempos de execucdo das ferramentas em avaliagcdo
considerando a mesma consulta da sec¢do anterior, em quatro maquinas do tipo 1
do cluster da PUC-Rio. O balaBLAST mostrou ter o melhor desempenho com um
tempo de execucdo de 11 horas e 8 minutos, enquanto o0 mpiBLAST processou a
consulta em 11 horas e 56 minutos, 7% maior que o balaBLAST, e o

gradeBLAST em 14 horas e 24 minutos, com o pior resultado.

O menor nuimero de leituras efetuadas em disco pelo balaBLAST,
apresentada na figura 5.32, pode explicar o seu melhor desempenho frente as
outras ferramentas. Do total de leituras efetuadas 3% foram efetuadas pelo
balaBLAST, 10% pelo mpiBLAST e 87% pelo gradeBLAST, o que justifica o

pior desempenho desta ultima.

Tempos de Execucao por Ferramenta

19:12:00
9
S 14:24:00
E B mpiBLAST-4-1000
o 09:36:00 - L
T ® balaBLAST-4-1000
=3 AQ-
g 04:48:00 - gradeBLAST-4-1000
'_

00:00:00 -

Execugbes

Figura 5.31: Tempos de execucdo das ferramentas BLAST na PUC-RIo,
considerando uma consulta com 1000 sequiéncias e 1000 aminoéacidos,
executadas em 4 equipamentos.

A figura 5.33 apresenta um comparativo do desempenho das ferramentas,
em avaliagdo, considerando também aquela consulta utilizada nos testes descritos
na secdo 5.2.1 e posteriores, contendo 500 sequéncias e 500 aminoacidos. Pode-se
notar que houve um acréscimo bastante acentuado no tempo de execugdo, em

média da ordem de 217% , sendo que para o balaBLAST foi de 251%, para o
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mpiBLAST de 222%, enquanto para o gradeBLAST foi de 168%, sendo esta

ultima a que obteve menor variagao.

A figura 5.34 mostra o numero de leituras em disco efetuadas para as duas
consultas acima. Em relacdo a primeira execucdo, o gradeBLAST foi o que
apresentou um maior incremento no nimero de leituras efetuadas, da ordem de
100%, seguido pelo balaBLAST com 68% e pelo mpiBLAST, com apenas 2,7%.
Apesar do maior crescimento em relacdo ao mpiBLAST, o balaBLAST foi a
ferramenta que apresentou o melhor desempenho, com um menor nimero de

leituras em disco.

Nidmero de Leituras em Disco por
Ferramenta por N6
»n mN61
£ 12000000 ©
£ 10000000 — mNG2
38000000
4 6000000 N6 3
£ 4000000 .
€ 2000000 N6 4
E 0
2
ol o cl
» o N
&N &N &N
Ns s Na
L & &
<& ° &
&
Execugdes

Figura 5.32: Leituras em disco efetuadas durante a execucdo das
ferramentas para uma consulta contendo 1000 sequiéncias e 1000
aminoacidos por sequéncia.

Observando-se as estatisticas envolvidas, pode-se concluir, que a excessao
do gradeBLAST, o incremento no tempo de execugdo das ferramentas foi
motivado principalmente pelo esforco computacional em processar as consultas, e
ndo propriamente pelo numero de acessos a disco envolvidos nesse

processamento.
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Tempos de Execug¢ao por Ferramenta

16:48:00
14:24:00
12:00:00
09:36:00
07:12:00
04:48:00
02:24:00
00:00:00

B mpiBLAST-4-500
M balaBLAST-4-500
H gradeBLAST-4-500
B mpiBLAST-4-1000
H balaBLAST-4-1000

Tempos de Execucao

m gradeBLAST-4-1000

Execugdes

Figura 5.33: Comparativo dos tempos de execugdo das ferramentas
considerando uma consulta com 500 sequéncias com 500 aminoacidos e
uma consulta com 1000 sequéncias e 1000 aminoé&cidos por seqliéncia.

Numero de Leituras Efetuadas por Ferramenta
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Figura 5.34: Comparativo de leituras em disco efetuadas pelas ferramentas
BLAST considerando uma consulta com 500 sequiéncias e 500 aminoacidos,
e uma consulta com 1000 seqgiiéncias e 1000 aminoacidos.

5.3.9

Teste utilizando 4 Equipamentos do Cluster da PUC-Rio para Consultas

contra a Base Swissprot

Embora as avaliacbes que foram efetuadas durante o presente trabalho

tenham se pautado em uma base de dados bioldgica de grande porte, é interessante
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verificar também o comportamento das ferramentas em analise quando efetuando
0 processamento em bases menores, como é o caso da base de proteinas

Swissprot.

A Figura 5.35 apresenta os tempos de execucdo de cada uma das
ferramentas para uma consulta retirada da base Swissprot, contendo 500
seqliéncias com aproximadamente 500 aminoéacidos cada, utilizando 4 maquinas
do tipo 1, e 4 fragmentos. Pode-se observar que o melhor desempenho foi obtido
nédo pelo balaBLAST, como nos testes anteriores, mas sim pelo mpiBLAST, com
um tempo de execugdo de aproximadamente 6 minutos e 31 segundos contra 7
minutos e 21 segundos do balaBLAST e 11 minutos e 52 segundos do
gradeBLAST.

Tempos de Execugao por Ferramenta

00:14:24

00:11:31 —

00:08:38 — B mpiBLAST

00:05:46 - I H balaBLAST

00:02:53 - gradeBLAST

Tempo de Execugdo

00:00:00 - -
Execugdes

Figura 5.35: Tempos de Execucdo das ferramentas para consulta com 500
seqliéncias e aproximadamente 500 aminoacidos cada.

Quando aumentado o numero de seqiiéncias de consultas para 1000, com
aproximadamente 1000 aminoacidos cada uma, 0s tempos de execucao
apresentaram o comportamento mostrado na Figura 5.36, em que o balaBLAST
teve o pior resultado entre as ferramentas analisadas, com um tempo de execugéo
de aproximadamente 28 minutos, enquanto o do mpiBLAST foi de 12 minutos,eo
do gradeBLAST foi de 20minutos.

A Figura 5.37 mostra que a quantidade de leituras efetuadas pode ser
considerada desprezivel em relacdo ao numero de gravacfes quando tratando

bases menores, como a Swissprot, podendo com isso serem desconsideradas para
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anélise. Como o maior esfor¢o encontra-se na elaboragdo do relatério com os

resultados do BLAST, entdo apenas o nimero de gravacdes deve ser considerado.

Tempos de Execug¢ao por Ferramenta

00:36:00

00:28:48

00:21:36

B mpiBLAST
M balaBLAST

00:14:24
gradeBLAST

Tempo de Execugdo

00:07:12 -

00:00:00 -

Execugles

Figura 5.36: Tempos de Execugdo, considerando consultas com 1000
sequéncias com aproximadamente 1000 aminoacido cada.

Numero de Leituras e Gravag¢oes Efetuadas
por Ferrramenta

ENG61

m N6 2

N6 3

ENG64

Numero de Leituras Gravagées

Execugoes

Figura 5.37: Comparativo entre as quantidades de gravacdes e leituras
efetuadas na execucdo de uma consulta de 1000 seqléncias e
aproximadamente 1000 aminoacidos.

As Figuras 5.38 e 5.39 mostram as atividades de E/S, relativas as gravacoes

efetuadas pelas ferramentas, em cada um dos nos trabalhadores, durante o
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processamento das consultas contendo 500 sequéncias, e 1000 sequéncias. No
processamento da consulta contendo 500 seqliéncias, o numero de gravacOes
efetuadas durante a execucdo do balaBLAST, foi maior que a do mpiBLAST. Na
consulta envolvendo 1000 sequiéncias, o balaBLAST efetuou o maior nimero de

gravacdes em disco entre as ferramentas em avaliacao.

Numero de Gravagoes Efetuadas por
Ferramenta
, 3500
3000
€ 2500 B mpiBLAST
©
§ 2000 B balaBLAST
$ 1500
g 1000 - gradeBLAST
: ol < =2
2 O n
1 2 3 4
Nos

Figura 5.38: Quantidade de gravacOes efetuadas em cada um dos nos
trabalhadores, para consulta com 500 aminoacidos e aproximadamente
500 sequiéncias,incluindo

NUmero de Gravagoes por Ferramenta
5000

4000
3000 B mpiBLAST
2000 ® balaBLAST
1000 - J — gradeBLAST
0 .
1 2 3 4

Nos

Numero de Gravagoes

Figura 5.39: Quantidade de gravacOes efetuadas, em cada um dos nos
trabalhadores, para uma consulta de 1000 sequéncias e aproximadamente
1000 aminoacidos.

As Figuras 5.40 e 5.41 incluem as gravacOes efetuadas no nd mestre
durante a execuc¢éo das ferramentas. Pode-se observar que o numero de gravacdes

efetuadas no n0 mestre quando utilizando balaBLAST foi muito maior que nas
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demais ferramentas. Este crescimento foi bastante acentuado quando o nimero de
seqliéncias e 0 numero de aminodcidos por sequéncias passou de 500 para 1000, o
que ndo aconteceu com 0 mpiBLAST e o gradeBLAST, cuja varia¢do ndo chegou

a ser duplicada.

Numero de Gravagoes por N6

5000

4

8. 4000 -

S

g 3000 -

3 2000 - B MPI-SP-4-4-500-500
[]

g 1000 -  m_ EFSD-SP-4-4-500-500
3 0 - GBL-SP-4-4-500-500

Figura 5.40: Quantidade de gravacOes efetuadas, em cada um dos nos,
incluindo o né mestre,, para uma consulta de 500 sequéncias e
aproximadamente 500 amino&cidos.

Numero de Gravagoes por N6

20000
3

0

§ 15000 -

o B MPI-SP-4-4-1000-1000
& 10000 -

3 B FSD-SP-4-4-1000-1000
o

GEJ 5000 - GBL-SP-4-4-1000-1000
S

2 0 -
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Figura 5.41: Quantidade de gravacOes efetuadas, em cada um dos nos,
incluindo o ndé mestre,, para uma consulta de 1000 seqliéncias e
aproximadamente 1000 aminoacidos.

A Figura 5.42 mostra o numero de gravacOes efetuadas considerando o
conjunto dos nos utilizados durante a execucdo das ferramentas. A variacdo do
numero de gravacOes efetuadas durante a execucdo do balaBLAST para consultas
de 1000 sequéncias e aproximadamente 1000 aminoacidos, em relacdo aquelas
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com 500 seqiiéncias e aproximadamente 500 aminoacidos, foi de 200% , enquanto
para 0 mpiBLAST foi de 94% e para o gradeBLAST de 67%.

Numero de Gravagoes por Ferramenta

35000
« 30000
3 ® MPI-SP-4-4-500-500
& 25000
2 B FSD-SP-4-4-500-500
&5 20000
o B GBL-SP-4-4-500-500
'g 15000
= B MPI-SP-4-4-1000-1000
g 10000 —
S B FSD-SP-4-4-1000-1000
Z 5000 - —

0 GBL-SP-4-4-1000-1000
Execugles

Figura 5.42: Comparativo do nimero total de gravacdes efetuadas,
incluindo o né mestre,, para uma consulta de 500 sequéncias e
aproximadamente 500 aminoacidos,euma consulta de 1000 sequéncias e
aproximadamente 1000 aminoacidos.

Considerando o tamanho da base Swissprot,em relacdo a base NR, pode-se
observar que o numero de gravacGes efetuadas no presente teste reflete
basicamente o esfor¢o das ferramentas na elaboragdo do relatério final de saida
contendo os resultados do processamento das ferramentas. e que pode influenciar

no desempenho final de uma ferramenta BLAST em paralelo.

Uma das preocupacdes citadas em [28] diz respeito a elaboragéo do relatoério
de saida, o qual consolida os resultados parciais obtidos, em uma estratégia
fragmentada, sobre cada fragmento da base de dados bioldgica em cada um dos

nos, durante a execucdo da ferramenta BLAST em paralelo.

No caso do balaBLAST essa consolidacéo ¢ efetuada apenas pelo né mestre,
enquanto no mpiBLAST, tal tarefa é dividida entre 0 n0 mestre e 0s nés
trabalhadores. No mpiBLAST, ap06s o processo de pesquisa sobre um fragmento,
0s nos trabalhadores convertem seus resultados intermediarios no formato final de
saida, e enviam os metadados de saida para 0 né mestre,que por sua vez, efetua o
calculo dos deslocamentos de saida para cada registro no arquivo de saida global e

envia a esta informacdo para 0s nds trabalhadores, que de posse das informacdes
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de deslocamento sdo capazes de gravar registros de saida em paralelo para o
sistema de arquivos através a interface MPI-10. Tal procedimento acelera o
desempenho da ferramenta mpiBLAST em relacdo ao balaBLAST,0 que pode

explicar os resultados obtidos pelo mpiBLAST nos testes.

No caso do gradeBLAST, como a base de comparacdo ndo sdo o0s
fragmentos, mas sim, a propria base biologica replicada, ndo h& necessidade de
uma consolidacdo de resultados parciais obtidos para cada seqiiéncia de consulta,
mas, simplesmente, uma concatenacgdo dos resultados obtidos em cada um dos nés

trabalhadores, que s&o enviados ao mestre, o qual efetua tal tarefa.

5.4

Concluséao

A avaliagdo de desempenho das ferramentas BLAST em paralelo
analisadas, ou benchmark, demonstrou uma performance bastante semelhante do
mpiBLAST e do balaBLAST. No entanto, em virtude da estratégia de E/S
adotada, o balaBLAST mostrou ter o melhor desempenho A comparagédo levou
em consideracdo uma base de dados com um volume de dados consideravel, e que

é bastante utilizada entre os bidlogos, que € a base NR.

O mau resultado obtido pelo balaBLAST quando executado considerando
uma base Swissprot, de pequeno porte, ndo contradiz a afirmacgdo acima, mesmo
porque so existe sentido em se executar uma estratégia em paralelo para grandes

bases de dados biologicas.

O resultado obtido na estratégia replicada para uma grande base de dados,
no entanto, ndo foi tdo bom quanto as duas outras. Tal fato é explicado ao se
ponderar o tamanho da base analisada, o tamanho da memoéria RAM de cada
equipamento e as poucas maquinas efetivamente disponiveis, o que, em conjunto,
obriga o sistema a efetuar paginacGes de memoria, e em conseqiiéncia, atrasa o
processamento das sequéncias. A estratégia fragmentada, ao contrario, leva

alguma vantagem por necessitar de menos quantidade de memoria RAM, em
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virtude de a base encontrar-se dividida pelos nds, e com isso necessitar de pouca,

ou nenhuma, paginacdo de memoria.

No entanto, para bases menores que a NR, dependendo do tamanho da base
e do numero de consultas efetuadas, além da complexidade em se consolidar
resultados em uma estratégia fragmentada [18], a estratégia replicada, talvez seja
bem interessante, principalmente quando tratando de simplicidade, embora perca

em termos de tempo de execucao para 0 mpiBLAST.

Assim, para bases de dados do porte da NR, ou maiores, a ado¢do de uma
estratégia fragmentada é a melhor opcdo. A anélise de fragmentos da base de
dados alocados em cada um dos equipamentos € mais eficiente do que avaliar a
base inteira, principalmente considerando o nimero de acessos a disco necessarios
durante o processamento, como ocorre em estratégias de replicacdo da base.
Entre as ferramentas que utilizam a estratégia fragmentada, o balaBLAST foi
aquela que apresentou um melhor desempenho nos testes efetuados.
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