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6 Instanciagdes do Framework para Sistemas de Geréncia
de Analises de Biossequéncias

6.1 Introducgao

Este capitulo apresenta instanciagdes do framework para sistemas de
geréncia de analises em biossequéncias (SGABio) no contexto dos ambientes de
trabalho mais comuns dos pesquisadores, enfatizando as tarefas do sub-sistema
SGWBio.

O ambiente de trabalho mais simples ¢ o denominado aqui de ambiente
pessoal, Gtil quando um pesquisador esté realizando um trabalho em uma méquina
pessoal, e comum em pequenos laboratérios onde poucos pesquisadores estao
trabalhando em conjunto, compartilhando recursos disponibilizados em uma
maquina.

O segundo ambiente de trabalho ¢ denominado de ambiente de laboratorio,
utilizado normalmente em laboratorios onde o investimento financeiro dos
projetos de pesquisa sdo maiores e, consequentemente, os pesquisadores possuem
um parque de maquinas com mais recursos.

O terceiro ambiente mais comum € o chamado de ambiente de comunidade,
normalmente utilizado por pesquisadores, pertencentes a diferentes laboratérios,
que se unem formando uma comunidade. Este caso ¢ comum em grandes projetos
de pesquisa que necessitam da colabora¢do de vérias pessoas e de recursos de
diversos laboratorios.

As proximas secdes apresentardo as arquiteturas de hardware destes

ambientes de trabalho e as instanciacdes do SGABIio nestes ambientes.
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6.2 Arquiteturas de Hardware dos Ambientes de Trabalho dos
Pesquisadores

6.2.1 Ambiente Pessoal

A arquitetura de hardware de um ambiente pessoal caracteriza-se por
possuir um Unico n6 processador, responsavel por todas as tarefas solicitadas pelo
usuario.

Neste tipo de arquitetura, naturalmente, o pesquisador tem um controle mais
direto sobre o processamento, oferecendo-lhe mais confianca sobre a
confidencialidade dos dados e a disponibilidade do sistema, por exemplo. A
primeira questdo ¢ particularmente sensivel ja que, de fato, existem alguns
projetos de pesquisa em que os pesquisadores nao querem que seus dados sejam

enviados para sites desconhecidos.

6.2.2 Ambiente de Laboratério

A arquitetura de hardware de um ambiente de laboratorio caracteriza-se por
ser tipicamente composta de varios processadores, interligados por uma rede de
alta velocidade, onde cada um possui seu proprio armazenamento secundario. Este
ambiente, ilustrado na Figura 17, ¢ conhecido na literatura por arquitetura sem
compartilhamento [Silberschatz, 1999]. Especificamente, este trabalho supde que,
neste tipo de ambiente, o custo de um processador acessar um arquivo
armazenado em um disco local ou em um disco em um outro processador ¢é
praticamente 0 mesmo.

Brevemente, nesta arquitetura, diferentemente da centralizada, ndo ¢
necessario a instalacao de todos os servigos necessarios para os pesquisadores em
um Unico processador. Ou seja, cada processador pode ser responsavel por parte
das aplicagdes e dados.

De forma simples, ¢ possivel distribuir a execucdo de um workflow para
diferentes processadores. De forma mais sofisticada, ¢ vidvel ainda distribuir
dados entre véarios processadores, paralelizando a execucdo de tarefas,
principalmente em um ambiente que contemple um numero significativo de

processadores.
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..............

Figura 17. Arquitetura sem compartilhamento.

Esta arquitetura aumenta ainda a confiabilidade do sistema. Por exemplo,
uma tarefa pode ser re-submetida a outro processador ao se detectar uma falha no
que a estava executando. Em situagdes mais criticas, varias copias da mesma
tarefa podem ser submetidas a processadores para se aumentar as chances do
sucesso de sua execucao.

Outros aspectos que podem ser considerados sao o planejamento, a reserva e
a varredura. Sobre o planejamento, pode-se ter uma forma de se descobrir
automaticamente qual processador ¢ mais apropriado para executar uma tarefa.
Quanto a varredura do sistema, um processador que estiver desocupado pode
sinalizar seu estado a um processo de gerenciamento. Isto fard com que a proxima
tarefa que o processador possa executar seja a ele alocada. Além disso, os recursos
podem ser reservados com antecedéncia para determinados conjuntos de tarefas.
Isto pode ser feito para se cumprir prazos e garantir qualidade de servigo.

Frequentemente, os processadores possuem grande parte de sua capacidade
de armazenamento de dados em disco mal utilizada. Neste tipo de arquitetura ¢
possivel agregar armazenamento ndo utilizado em um grande espago virtual de
armazenamento, possivelmente configurado para se obter melhor desempenho e
confianca do que em um unico processador. Os dados podem ser replicados para
servir como backup e podem ser armazenados perto de processadores que mais

precisam acessa-los.
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6.2.3 Ambiente de Comunidade

A arquitetura de hardware de um ambiente de comunidade também possui
varios processadores, onde cada um possui seu proprio armazenamento principal e
secundario. Entretanto, os processadores estdo localizados em diferentes
laboratdrios e, normalmente, ndo sao interligados por uma rede de alta velocidade.
Desta forma, o custo de acesso aos discos torna-se dependente de suas
localizagdes.

Os principais problemas deste ambiente s3o os custos de comunicagdo ja
que a rede, na maioria dos casos, possui baixa velocidade, e a transmissao de

dados envolve interagao por software em ambos os lados.

6.3 SGWBio no Ambiente Pessoal

Esta se¢do apresenta os aspectos do SGABio particulares ao ambiente
pessoal. Para que um SGWBio (Figura 8) seja utilizado neste ambiente, a maquina
existente deve conter todos os modulos do sistema, todos os processos instalados
e todos os dados armazenados em um data warehouse, como esquematizado na
Figura 18.

Considerando que o moddulo assistente pode ser construido com uma
interface desktop ou Web, o SGABio pode ser acessado também via rede. A
maquina centralizadora pode estruturar os processos ¢ dados que disponibiliza
para o SGABio através de um sistema integrador de aplicativos e dados de

Biologia Molecular, como o Bio-AXS [Seibel, 2002].

P
SGABio0 < M

Figura 18. SGWBio em um ambiente de trabalho pessoal.
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6.3.1 Implementacgao de Contéineres

Esta secdo apresenta alternativas para implementacdo de contéineres,
baseadas em uma andlise dos tipos de contéineres.

Dada a natureza dos dados e processos, um contéiner pode potencialmente
ocupar bastante espaco. Porém, dependendo do tipo do contéiner, ¢ possivel
reduzir o espaco ocupado através de técnicas de pipelining ou stream-based
processing [Elmasri, 1990]. De fato, suponha que o workflow contenha dois
processos, p; € p», tais que a saida de p; seja um conjunto de itens de dados que
precise ser lido por p,. Entdo, dependendo da semantica de p; e p», os itens de
dados gerados por p; poderdo ser passados para p, assim que p; os produz, ou seja,
sem que p; espere p; produzir o conjunto completo de saida.

Recorde que este comportamento estd representado na ontologia através das
propriedades das conexdes e que os tipos de contéineres sdo definidos a partir das
propriedades das conexdes. Para facilitar a leitura, repetimos aqui as tabelas das
secoes 3.4 e 3.5 que definem as propriedades das conexdes e os tipos de

contéineres.

Tabela 4 — Propriedade gradativa para conexao de leitura.

Conexao de leitura Definicao

gradativa consumidor pode ler item de dados assim que for liberado para leitura

consumidor 1€ cada item de dados uma vez, e apenas uma vez

néo-gradativa consumidor comeca a ler apenas depois de todos os itens de dados
estarem liberados para leitura

consumidor pode reler item de dados

Tabela 5 — Propriedade gradativa para conexao de escrita.

Conexao de escrita Definicao

gradativa produtor libera item de dados para leitura imediatamente apds escrevé-lo

produtor escreve item de dados uma vez, e apenas uma vez

nio-gradativa produtor libera os itens de dados para leitura apenas depois de escrever
todos os itens de dados

produtor pode rescrever item de dados
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Tabela 6 — Tipos de contéineres.

Tipo Defini¢ao

gradativo todas as conexdes de entrada ou saida do contéiner sdo gradativas

nao-gradativo | todas as conexdes de entrada ou saida do contéiner sdo ndo-gradativas

misto existe uma conexdo de entrada ou saida do contéiner que ¢ gradativa e

existe uma conexao de entrada ou saida do contéiner que é ndo gradativa

Os contéineres serdo implementados através das classes de objetos
BufferLimitado,  Bufferllimitado, = Arquivo, = ArquivoBufferLimitado e
ArquivoBufferllimitado, cujos comportamentos estdo resumidos na Tabela 7,
Tabela 8, Tabela 9, Tabela 10 e Tabela 11, respectivamente. A Tabela 12
apresenta estimativas dos tamanhos minimo e mdximo destas estruturas e, por
conseguinte, das propriedades equivalentes definidas para os contéineres.

Brevemente, um buffer limitado oferece uma estrutura de armazenamento,
com espaco limitado, para transferéncia de itens de dados entre processos
produtores e processos consumidores. Oferece métodos para leitura e gravagao de
itens de dados semelhantes aos de uma fila, exceto que ndo ha ordem entre os
itens de dados, j4 que ndo ¢ essencial para os processos de Bioinformatica. Um
item de dados é removido quando for lido por todas as conexdes de leitura, e um
item de dados ¢ liberado para leitura imediatamente apds ter sido gravado.

Um buffer ilimitado ¢ semelhante a um buffer limitado, porém sem limite de
espago. Em particular, um item de dados também ¢ removido quando for lido por
todas as conexdes de leitura, e um item de dados também ¢ liberado para leitura
imediatamente apos ter sido gravado.

Um arquivo ¢ uma estrutura de dados, sem limite de espago, para armazenar
as entradas e saidas de processos. Oferece métodos para leitura e gravacdo de
itens de dados semelhantes aos de um buffer limitado, além daqueles tipicos de
um arquivo convencional. O espago ocupado s6 ¢ liberado pelo gerente de
execucdo quando o contéiner ¢ liberado. Note que a estrutura armazena itens de
dados gerados por varios processos produtores, oferecendo tais itens de dados
para processos consumidores.

Um arquivo com buffer limitado ¢ uma estrutura de armazenamento que

combina um arquivo de tamanho ilimitado com um buffer limitado. O arquivo
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armazenara os itens de dados das conexdes nao-gradativas de escrita e o buffer
limitado armazenara os itens de dados das conexdes gradativas de escrita; ambos
fornecerdo itens de dados para os processos consumidores.

Um arquivo com buffer ilimitado ¢ uma estrutura de armazenamento que

combina um arquivo de tamanho ilimitado com um buffer ilimitado.

Tabela 7 — Especificacido de BufferLimitado.

Organizacio

- estrutura de armazenamento implementada de forma semelhante a um buffer de tamanho
limitado, com multiplas conexdes de leitura e de gravagao, todas gradativas

- um item de dados é removido quando for lido por todas as conexdes de leitura

- ositens de dados gerados pelas conexdes de gravagdo nao sdo necessariamente ordenados
(n3o ¢ uma fila no sentido usual)

- ndo ha prioridade entre as conexdes (bloqueadas ou néo)

Métodos

Open(c):
- processo abre a conexdo ¢ com o buffer

- topologia do workflow determina se a conexao ¢ de leitura ou de gravagdo

Close(c):

- processo fecha a conexdo ¢ com o buffer

Put(c,d):
- aconexdo c deve ser de gravacio
- se houver espago no buffer para armazenar d, acrescenta d ao buffer
- caso contrario, bloqueia a conexao c até que haja espago no buffer para armazenar d

- libera d para leitura por outra conexdo

- aconexdo c deve ser de leitura
- se houver algum item de dados d que ainda ndo tiver sido lido pela conexao ¢, retorna d
caso contrario, bloqueia a conexdo c até que o buffer possua algum item de dados que ndo tiver sido

lido por ¢
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Tabela 8 — Especificacdo de Bufferllimitado.

Organizacio

- estrutura de armazenamento implementada de forma semelhante a um buffer de tamanho
ilimitado, com multiplas conexdes de leitura e de gravacao, todas gradativas

- politicas semelhantes ao BufferLimitado, exceto que o tamanho ndo ¢ limitado

Métodos

- semelhantes ao BufferLimitado, exceto que Put(c,d) nunca bloqueia a conexdo

Tabela 9 — Especificaciao de Arquivo.

Organizacio

- estrutura de armazenamento implementada de forma semelhante a um arquivo de tamanho
ilimitado, com multiplas conexdes de leitura e de gravacdo, gradativas ou ndo-gradativas

- o espago ocupado s6 ¢ liberado pelo gerente de execugdo quando o contéiner ¢ liberado

- os itens de dados recebidos de uma conexdo nio-gradativa de gravacdo sdo serializados de
tal forma que ¢ possivel identificar o i-ésimo item de dado submetido pela conexdo

- ndo ha prioridade entre as conexdes (bloqueadas ou nio)

Métodos

Open(c):
- processo abre a conexdo ¢ com 0 arquivo

- topologia do workflow determina se a conexdo ¢ de leitura ou de gravagio

Close(c):

- processo fecha a conex@o ¢ com o arquivo

Put(c,d):
- aconexdo ¢ deve ser gradativa e de gravagdo
- acrescenta d ao arquivo

- libera d para leitura por outra conexao

Write(c,d)
- aconexao c deve ser ndo-gradativa e de gravagao

acrescenta d ao arquivo

d recebe uma posi¢do no arquivo (um nimero inteiro), que ¢ retornado

- s0 libera d para leitura por outra conexdo apos ¢ ser fechada

Rewrite(c,d,1)
- aconexdo c deve ser ndo-gradativa e de gravagao

- rescreve d na posicdo i do arquivo
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Get(c)

a conexao ¢ deve ser gradativa e de leitura

se houver algum item de dados d que ainda néo tiver sido lido pela conexdo ¢ e que estiver
liberado, retorna d

caso contrario, bloqueia a conexdo ¢ até que o contéiner possua algum item de dados que

nao tiver sido lido por ¢ e que estiver liberado

Read(c,i)

a conexdo ¢ deve ser ndo-gradativa e de leitura

retorna o item de dados da posigdo i do contéiner ¢

Tabela 10 — Especificacdo de ArquivoBufferLimitado.

Organizacio

estrutura de armazenamento implementada combinando um arquivo de tamanho ilimitado
com um buffer limitado
0 o arquivo armazenara os itens de dados das conexdes ndo-gradativas de escrita
0 o buffer limitado armazenara os itens de dados das conexdes gradativas de escrita
0 ambos fornecerdo itens de dados para os processos consumidores
0 espaco ocupado pelo arquivo s6 ¢ liberado pelo gerente de execugdo
os itens de dados recebidos de uma conexao nio-gradativa de gravacdo sdo serializados de
tal forma que ¢ possivel identificar o i-ésimo item de dado submetido pela conexdo

ndo ha prioridade entre as conexdes (bloqueadas ou nao)

Métodos

Open(c), Close(c):

semelhantes ao Arquivo

Write(c,d), Rewrite(c,d,1), Read(c,i):

a conexado c deve ser ndo-gradativa

semelhantes ao Arquivo

Put(c,d):

a conexao c deve ser gradativa e de gravacao
se houver espago no buffer para armazenar d, acrescenta d ao buffer
caso contrario, bloqueia a conexao c até que haja espaco no buffer para armazenar d

libera d para leitura por outra conexao
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Get(c)

a conexdo ¢ deve ser gradativa e de leitura

se houver algum item de dados d que ainda néo tiver sido lido pela conexdo ¢ e que estiver
liberado, retorna d

caso contrario, bloqueia a conexdo ¢ até que o buffer ou o arquivo possua algum item de

dados que nao tiver sido lido por ¢ e que estiver liberado

Tabela 11 — Especificacido de ArquivoBufferIlimitado.

Organizacio

estrutura de armazenamento implementada combinando um arquivo de tamanho ilimitado
com um buffer ilimitado
0 o arquivo armazenara os itens de dados das conexdes ndo-gradativas de escrita
0 o buffer ilimitado armazenara os itens de dados das conexdes gradativas de escrita
0 ambos fornecerdo itens de dados para os processos consumidores
0 espaco ocupado pelo arquivo s6 € liberado pelo gerente de execugdo
os itens de dados recebidos de uma conexao ndo-gradativa de gravagdo sdo serializados de
tal forma que ¢ possivel identificar o i-ésimo item de dado submetido pela conexao

ndo ha prioridade entre as conexdes (bloqueadas ou ndo)

Métodos

semelhantes ao de ArquivoBufferLimitado, sem limitag@o de espago para o buffer

a conexao ¢ deve ser gradativa ¢ de gravagao
se houver espago no buffer para armazenar d, acrescenta d ao buffer
caso contrario, bloqueia a conexao c até que haja espaco no buffer para armazenar d

libera d para leitura por outra conexao

a conexao c deve ser gradativa e de leitura

se houver algum item de dados d que ainda ndo tiver sido lido pela conexdo c e que estiver
liberado, retorna d

caso contrario, bloqueia a conexdo ¢ até que o buffer ou o arquivo possua algum item de

dados que ndo tiver sido lido por ¢ e que estiver liberado
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Tabela 12 — Estimativas dos tamanhos dos contéineres

Implementacao Tamanho Minimo Tamanho Maximo

BufferLimitado espago necessario para armazenar o | definido pelo gerente de execugdo
maior item de dados (ou seja, buffer
para 1 item de dados) gerado pelos
processos produtores

Bufferllimitado somatdrio do espago ocupado por (idéntica a estimativa do tamanho
todos os itens de dados gerados minimo)
pelos produtores

Arquivo somatdrio do espago ocupado por (idéntica a estimativa do tamanho

todos os itens de dados gerados

pelos produtores

minimo)

ArquivoBufferLimitado

somatoério do espago ocupado por
todos os itens de dados gerados
pelos produtores com conexdo néo-
gradativa, acrescido do espago
necessario para armazenar 0 maior
item de gerado pelos processos

produtores com conexao gradativa

somatério do espago ocupado por
todos os itens de dados gerados

pelos produtores

ArquivoBufferllimitado

somatério do espago ocupado por
todos os itens de dados gerados
pelos produtores com conexao ndo-
gradativa, acrescido do somatdrio
do espago ocupado por todos os
itens de dados gerados pelos

produtores

somatoério do espago ocupado por
todos os itens de dados gerados

pelos produtores

Conforme ja foi dito, os tamanhos minimo e maximo sdo importantes para a

fase de otimizagao. Observando a Tabela 12, note que um buffer limitado sempre

ocupa o menor espaco. J& um buffer ilimitado, para ndo bloquear processos

produtores, requer que seja reservado espaco equivalente ao de um arquivo.

Portanto, do ponto de vista de otimizacao, ndo se distingue de um arquivo. Porém,

um buffer ilimitado, diferentemente de um arquivo, permite a liberagao de um

item de dados tao logo seja lido por todos os consumidores. Portanto, do ponto de

vista da execugdo, ndo € equivalente a um arquivo.
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Um arquivo com buffer limitado ocupa menos espaco do que um arquivo
pois evita armazenar os itens de dados gerados através das conexdes gradativas de
escrita.

A comparagdo entre um arquivo com buffer ilimitado e um arquivo ¢
paralela a comparacdo entre um buffer ilimitado e um arquivo.

Em resumo, do ponto de vista de uma estratégia de otimizacdo que
privilegia espaco ocupado por contéineres, poderiamos reduzir a escolha da
implementagdo de um contéiner a trés opgoes: buffer limitado, arquivo e arquivo
com buffer limitado. Porém, do ponto de vista de geréncia de memoria em tempo
de execucdo, as op¢des de buffer ilimitado e arquivo com buffer ilimitado sdo
uteis.

A Tabela 13 descreve uma estratégia para escolher a implementagdo de um
contéiner.

Para um contéiner gradativo, ha trés situagdes a analisar. Se a taxa agregada
de consumo for maior ou igual a taxa agregada de produ¢ao, recomenda-se adotar
um buffer limitado para implementar um contéiner do tipo gradativo. De fato, os
consumidores poderdo iniciar a leitura imediatamente ap6s o buffer comecar a ser
abastecido, enquanto os produtores continuardo a escrever novos itens de dados
no buffer, enquanto houver espaco disponivel. Como a taxa agregada de consumo
¢ maior ou igual a taxa agregada de producdo, um buffer de tamanho limitado sera
suficiente para atender os processos. O tamanho do buffer depende do espago de
armazenamento disponivel e de uma estimativa da varia¢ao das taxas de produgao
e consumo. Caso nao seja possivel estimar a priori o tamanho do buffer, o gerente
de execu¢do poderéd escolher o tamanho do buffer adaptativamente, o que exige
uma implementac¢ao mais sofisticada para buffer limitado.

Porém, neste caso (taxa agregada de consumo maior ou igual a taxa
agregada de producdo) se as taxas de consumo ndo forem aproximadamente
iguais, os processos consumidores poderdo ser sincronizados ja que um dado
armazenado no contéiner s6 podera ser descartado quando todos os processos
consumidores o tiverem lido. Logo, consumidores mais lentos atrasardo a
execu¢ao dos consumidores mais rapidos. Portanto, recomenda-se a utiliza¢ao de
um buffer ilimitado para implementar o contéiner do tipo gradativo. De fato,

como todos os dados gerados pelo produtor serdo armazenados em um buffer
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ilimitado, consumidores que léem os dados gradativamente de forma mais lenta
ndo atrasarao consumidores mais rapidos.

Se a taxa agregada de consumo for menor do que a taxa agregada de
producdo, recomenda-se adotar um buffer ilimitado para implementar um
contéiner do tipo gradativo. De fato, como a taxa agregada de producdo ¢ maior
do que a de consumo, um buffer limitado acabaria sendo completamente
preenchido enquanto ainda esta sendo consumido. Portanto, ¢ preferivel utilizar
um buffer ilimitado. Poder-se-ia usar também um arquivo, que também permite
iniciar o consumo assim que houver algum item de dados, através do método Get.
Porém, o buffer ilimitado permite ao gerente de execugdo liberar cada item de
dados assim que for lido por todos os processos consumidores (lembre-se que
todas as conexdes sdo gradativas), diferentemente de um arquivo, que mantém
todos os itens de dados escritos até que o gerente de execucao libere o contéiner.

Caso nao seja possivel estimar as taxas agregadas de produgdo e consumo, ¢
recomendavel a utilizacdo de um buffer ilimitado, prevendo-se o pior caso.

Para um contéiner ndo-gradativo, s6 ¢ possivel usar um arquivo ja que os
processos (por definicdo de conexdo ndo-gradativa) necessitam dos métodos
Read, Write e Rewrite.

Para um contéiner misto, ha trés situagcdes a analisar. Se todas as conexoes
de leitura sdo gradativas e a taxa agregada de consumo for maior ou igual a taxa
agregada de producdo das conexdes gradativas de escrita, entdo ¢ possivel utilizar
um arquivo com buffer limitado, economizando-se assim espago. De fato, como
todas as conexdes de leitura sao gradativas, os itens de dados enviados através das
conexdes gradativas de escrita podem ser repassados, através do buffer limitado,
para as conexdes gradativas de leitura.

Se todas as conexdes de leitura sdo gradativas e a taxa agregada de consumo
for menor do que a taxa agregada de produgao das conexdes gradativas de escrita,
entdo ¢ possivel utilizar um arquivo com buffer ilimitado, economizando-se assim
também algum espaco.

Se alguma conexao de leitura € ndo-gradativa, entdo é necessario utilizar um
arquivo. De fato, se houver alguma conexao nao-gradativa de leitura, s6 ¢ possivel
usar um arquivo ja que os processos com conexoes nao-gradativas necessitam dos

métodos Read, Write e Rewrite.
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Tabela 13 — Escolha da forma de implementacio de um contéiner.

Implementacio Condigoes para escolha da implementacio

(conjuncio das condi¢cdes em cada célula)

BufferLimitado - contéiner gradativo
- taxa agregada de consumo ¢ igual ou maior a taxa agregada de
produgdo

- taxas individuais de consumo aproximadamente iguais

Bufferllimitado - contéiner gradativo
- taxa agregada de consumo ¢ menor do que a taxa agregada de

producao

- contéiner gradativo

- ndo ¢ possivel estimar a taxa agregada de consumo ou de produgao

- contéiner gradativo
- taxa agregada de consumo ¢ igual ou maior a taxa agregada de
produgdo

- taxas individuais de consumo ndo sdo aproximadamente iguais

Arquivo - contéiner ndo-gradativo

- contéiner misto

- alguma conexao de leitura é ndo-gradativa

ArquivoBufferLimitado | -  contéiner misto
- todas as conexdes de leitura sdo gradativas
- taxa agregada de consumo ¢ maior ou igual a taxa agregada de

producdo das conexdes gradativas de escrita

PUC-RiIo - Certificacdo Digital N° 0024138/CA

ArquivoBufferllimitado | -  contéiner misto
- todas as conexdes de leitura sdo gradativas
- taxa agregada de consumo ¢ maior ou igual a taxa agregada de

producdo das conexdes gradativas de escrita

- contéiner misto

- todas as conexoes de leitura sdo gradativas

- ndo ¢ possivel estimar a taxa agregada de consumo ou de produgao

6.3.2 Exemplos de estimativas

6.3.2.1 Exemplos de estimativas para o tamanho dos contéineres

A Tabela 14 apresenta exemplos de estimativas para o tamanho dos

resultados gerados pelos programas mais utilizados em Bioinformatica para
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realizar nomeag¢do de bases, montagem de fragmentos e comparacdo de
sequéncias.

A nomeagdo de bases pode ser feita por programas como Phred, Abiview e
Chromas, por exemplo. Em todos eles, a entrada sdo arquivos com cromatogramas
e a saida sdo os reads, conforme ja foi discutido no Capitulo 2. O tamanho dos
reads pode variar de 500 a 1000 bases (ou nucleotideos), limite imposto pelas

maquinas de sequenciamento.

Tabela 14 — Exemplos para estimativas de tamanho de contéineres.

Exemplo de Tamanho
Tarefa
Programas Entrada Saida

Phred

N reads de
Nomeacdo de Bases | Abiview N cromatogramas aproximadamente 500

a 1000 nucleotideos

Chromas

Phrap )

Montagem de N singletons,
& CAP3 N reads no pior caso
Fragmentos

TIGR Assembler

BLAST Somatoério de A;, sendo
i variando entre 1 e N,

Comparacio de N sequéncias de e A; 0 nimero maximo
P R &a FAST consulta, S;,...Sy, de alinhamentos da
Sequéncias n
e 1 banco de dados sequéncia S; com as

sequéncias do banco

ssearch de dados

Na montagem de fragmentos, os programas como Phrap, CAP3 ¢ TIGR
Assembler, recebem como entrada os reads e geram como saida os contigs. Em
uma estimativa muito cautelosa, ¢ possivel considerar o pior caso de execugdo do
programa, em que ndo ¢ encontrado nenhuma sobreposicdo nos reads e,
consequentemente, nenhum contig ¢ gerado. Neste caso, a saida sdo os proprios
reads, chamados de singletons. Nenhum destes programas possui parametros que
permitam que seja feita uma estimativa menos cautelosa. Devido a natureza dos
dados e a qualidade do trabalho de sequenciamento feito em laboratdrio, existira
um nimero maior ou menor de sobreposi¢ao entre os reads.

No caso da tarefa de comparagao de sequéncias, que pode ser feita, por

exemplo, pelos programas das classes BLAST, FAST e ssearch, os dados de
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entrada sdo as sequéncias de consulta e um banco de dados. A saida serd a
apresentacao dos alinhamentos encontrados para cada sequéncia s; de entrada,
cujo tamanho pode ser estimado conhecendo-se:

* max_seq bd: o nimero maximo de sequéncias do banco de dados que o

programa permite que seja apresentado em seu resultado;

" max_alin_seq: o nimero maximo de alinhamentos que podem ser

apresentados para cada sequéncia do banco de dados; e

*  max_tam_alin: o tamanho maximo de um alinhamento.

Desta forma, o tamanho total do resultado para a comparagao de todas as N
sequéncias de entrada existentes ¢ dado pelo somatorio de tam(A;), para i variando
de 1 a N, sendo tam(A;) uma estimativa para o tamanho dos alinhamentos da
sequéncia s; com as sequéncias do banco de dados, que pode ser calculado através
da equagdo

max_seq _bd * max_alin_seq * max_tam_alin(S,).

Os programas BLAST, FAST e ssearch possuem parametros que definem
max_seq bd e max_alin seq. Para o programa ssearch, [DDBJ, 2004] indica que
estes parametros sdo chamados de alignments e scores, respectivamente, €
possuem, ambos, 100 como valor default. Para o programa BLAST, [WU-
BLAST, 2004a] indica que estes parametros sdo chamados de B e hsp max,
respectivamente, sendo 250 o valor default de B ¢ 1.000 o valor default de
hsp_max.

No entanto, ¢ preciso estimar max tam _alin pois estes programas nao
possuem parametros para configurd-lo. De acordo com [Gish, 2004], uma
estimativa razoavel para o tamanho de um alinhamento ¢ log(KMN)/H, sendo:

= M o tamanho (nimero de bases ou residuos) da sequéncia de entrada;

= N o tamanho do banco de dados (numero de bases ou residuos de todas as
sequéncias do banco de dados); e

» K e H sao definidos através de formulas apresentadas em [Karlin, 1990]
que estimam o quanto um alinhamento encontrado ¢ realmente um
resultado verdadeiro, e ndo um resultado falso positivo.

Os parametros K e H sdo calculados pelo BLAST. Por exemplo, [WU-
BLAST, 2004a] mostra um exemplo de resultado do BLASTP, onde ¢é possivel
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verificar, no final de sua apresentacdo, os valores 0,132 ¢ 0,370 que sdo atribuidos

a K e H, respectivamente.

6.3.2.2 Exemplo de estimativa para taxa de consumo

O estudo das taxas de consumo dos processos de Bioinformatica ¢
importante pois influencia a escolha do tipo de contéiner (ver Tabela 13). De fato,
se varios processos consumidores compartilham um contéiner e possuem taxas de
consumo (ou velocidade de execucdo) diferentes, os processos mais lentos
atrasardo a execu¢ao dos processos que possuem taxa de consumo mais alta.

Sendo assim, nos casos em que € possivel estimar a taxa de consumo dos
processos, torna-se vidvel a escolha entre um buffer limitado e um buffer
ilimitado, evitando a escolha default do buffer ilimitado, que gasta um espaco
maior em disco.

Esta questdo sera ilustrada através de um estudo de caso que considera o
compartilhamento de cont€ineres entre varios processos BLAST. Este caso foi
escolhido devido a sua grande importidncia e popularidade nas andlises das

biossequéncias.

Familia BLAST

Os programas que compdem a familia BLAST sdao BLASTP, BLASTN,
BLASTX, TBLASTN e TBLASTX. Eles foram feitos para se comparar
sequéncias de consultas de DNA ou proteina com bancos de dados de DNA ou
proteina, em qualquer combinagao.

Existem dois tipos bésicos de medidas de similaridades ou alinhamentos de
sequéncias, classificadas como globais ou locais, como foi citado anteriormente.
Algoritmos de similaridade global otimizam o alinhamento total das duas
sequéncias. Algoritmos de similaridade local consultam apenas subsequéncias
(também chamados de segmentos de sequéncias). Geralmente, medidas de
similaridades locais sdo preferidas em procuras em bancos de dados. A familia de

programas BLAST utiliza o método de similaridade local.
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O Algoritmo BLAST

Para ser possivel entender a estimativa do tempo de execugao do BLAST, ¢
necessario uma explicagdo breve de seu funcionamento.

O BLAST possui como entradas uma sequéncia de consulta e um banco de
dados de sequéncias, sendo que o seu algoritmo ¢ descrito nos seguintes passos
abaixo:

= Passo 1. Para cada segmento s; de tamanho w da sequéncia de entrada,
determina-se uma lista com todos segmentos que, alinhados com s;, tem
pontuacdo de no minimo 7. A pontuagdo de dois segmentos do mesmo
tamanho e alinhados, ¢ a soma dos valores das similaridades para cada par
de caracteres (chamados de bases para sequéncias de nucleotideos, ou
residuos, para sequéncias de aminodcidos) alinhados. Os valores das
similaridades sdo dados por matrizes de pontuagdo, que também podem ser
configurados como parametros de entrada do programa.

= Passo 2. Analisa-se todas as sequéncias do banco de dados a fim de

encontrar alinhamentos entre os segmentos da lista obtida no passo 1 e os

segmentos das sequéncias do banco de dados, cuja pontuagdo seja igual ou
maior que 7. Os alinhamentos encontrados sao chamados de acertos ou Aits.
= Passo 3. Para cada acerto encontrado ¢ verificado se ele estd dentro de um
alinhamento cuja pontuagdo seja suficiente para ser notificada (maior ou
igual a um valor S). Isto ¢ feito estendendo o acerto em ambas direcdes até
que a pontuagdo de alinhamento atinja um valor controlado pelo pardmetro

X. X é um nimero inteiro que representa o declinio maximo permitido para

a pontuagdo do alinhamento dos segmentos que estdo sendo estendidos.

Estes acertos estendidos sdo chamados de HSPs (HSP, de High Score

Segment Pair, em inglés), gerados como saida deste passo e retornados

como resultados para o pesquisador.

Sensibilidade e Tempo de Execu¢ao do BLAST

Para comparacdes de sequéncias de aminodcidos, geralmente ¢ usada a
matriz PAM-120 (uma variacdo de [Dayhoff, 1978]), enquanto que, para
comparagdes de sequéncias de DNA, as pontuacdes das identidades sdo iguais a
+5, e as desigualdades -4, sendo possivel, logicamente, a utilizagdo de outras

pontuacoes.
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Os parametros da familia BLAST, como a matriz, 7, w e X, sdo
configurados com valores default para obter uma sensibilidade moderada ou alta,
mas podem ser manualmente configurados pelo usuédrio do programa [WU-
BLAST, 2004a].

Uma andlise apresentada em [Altschul, 1998] revela que a complexidade
computacional do tempo esperado para a execugdo do BLAST ¢
aproximadamente

(1) aW + bN + cNW/20"
para os programas BLASTP, BLASTX, TBLASTN ¢ TBLASTX que analisam
sequéncias de aminoacidos e

) aW + bN + cNW/4"
para o programa BLASTN que analisa sequéncia de nucleotideos. A tnica
diferenca ¢ no ultimo termo da equagdo, que considera o nimero de bases (4
nucleotideos) e residuos (20 aminoacidos) existentes. Desta forma, & possivel
generalizar as equacdes para

3) aW + bN + ¢cNW/m"
sendo m igual a 4 ou 20 (dependendo do BLAST), W o niimero de segmentos
gerados no passo 1, N o numero de bases ou residuos no banco de dados, e a, b e ¢
constantes. O termo W estima a compilacao da lista de segmentos do passo 1, o
termo N cobre a varredura do banco de dados feita no passo 2, e o termo NW
considera a extensdo dos acertos feito no passo 3. Apesar do nimero de
segmentos gerados, W, aumentar exponencialmente com a diminui¢ao de 7, ele
aumenta linearmente com o comprimento da sequéncia de consulta, o que
significa dizer que ao dobrar o tamanho da sequéncia de consulta, dobra-se o
tamanho de segmentos encontrados [Altschul, 1998].

E importante frisar que o contetido da sequéncia também influencia o tempo
de execucao do BLAST [Gish, 2004]. As sequéncias com regides repetitivas
muitas vezes ndo possuem relacdo filogenética (de heranca), mas sdo bastante
comuns em varias organismos. Isto faz com que o BLAST encontre muitos Aits,
mas que, na verdade, ndo representam relacdes de parentesco, ou seja, sdo
resultados falsos positivos. Como exemplos de regides repetitivas estdo as
homopoliméricas (e.g. AAAA..AAAAA), ou regides com repeticio de

dinucleotideo (como, por exemplo, 0 dinucleotideo AG:
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AGAGAGAG... AGAGAG) ou de trinucleotideo (como, por exemplo, o
trinucleotideo AGG: AGGAGGAGGAGG...AGGAGGAGQG), e assim por diante.

Compartilhamento de Contéineres

A equacdo (3) apresenta uma estimativa para o tempo de execugdo do
BLAST e, consequentemente, torna possivel definir melhor o tipo do contéiner.

Suponha o caso de dois processos BLAST, b; e b,, comparando as mesmas
sequéncias de entrada a bancos de dados diferentes, bd; e bd,, respectivamente.
As sequéncias de entrada estdo no mesmo contéiner e, portanto, o contéiner sera
compartilhado por b; e b,. Neste caso, o processo que tiver menor taxa de
consumo das sequéncias de entrada podera atrasar o outro processo, com taxa de
consumo mais alta. A Figura 19 e a Figura 20 ilustram as possiveis situagdes que
podem ocorrer, sendo que a diferenca esta na forma de producdo das sequéncias
de entrada do BLAST.

No caso delas serem geradas de forma ndo gradativa (representado pela
linha continua da conexdo entre p,; € ¢; na Figura 19) por p,;, 0s processos b; € b,
ndo interferirdo na execu¢dao um do outro. Ja no caso delas serem geradas de
forma gradativa (Figura 20), b; ou b, podera ter sua execugdo atrasada, caso b; e
b, tenham velocidades de consumo diferentes. Sendo assim, se for possivel
calcular a Equagdo (3) para b, e b, o tipo do contéiner serd um buffer limitado,
caso os resultados sejam aproximadamente iguais, ou buffer ilimitado, caso

contrario.

Figura 19. Exemplo 1 - BLASTSs compartilhando contéineres.
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Figura 20. Exemplo 2 - BLASTs compartilhando contéineres.

Extensao para programas diferentes da familia BLAST

No exemplo anterior, foi citado que os programas da familia BLAST
deveriam ser do mesmo tipo. Portanto, a comparagdo de BLASTP ¢ TBLASTX,
por exemplo, ndo deve ser feita aplicando-se a Equacao (3) diretamente. Isto
ocorre pois alguns programas da familia BLAST ndo implementam apenas o
algoritmo descrito anteriormente, mas também a traducdo das sequéncias de
nucleotideos (de consulta ou do banco de dados) que recebe como entrada para
sequéncias de aminodcidos. No caso em que ha traducdo, como BLASTX,
TBLASTN e TBLASTX (Tabela 15), ¢ necessario calcular /¥ de acordo com a

sequéncia de entrada traduzida, e calcular N de acordo com o banco de dados

traduzido.
Tabela 15 — Tipos de BLAST.
Sequéncia de Banco de Equacao
Consulta Dados
BLASTN nt nt aW + bN + cNW/4"
BLASTP aa aa aW + bN + cNW20"
BLASTX nt—aa aa 6 (aW + bN + cNW/20")
TBLASTN aa nt— aa aW + bN + cNW20"
TBLASTX nt—aa nt—aa 6 (aW + bN + cNW/20")

Considere o caso do BLASTX, que recebe uma sequéncia de consulta de
nucleotideos e um banco de dados de aminoacidos, traduz a sequéncia de consulta
para aminoacidos nos 6 frames (conforme foi descrito no capitulo 2) e compara
estas 6 sequéncias traduzidas com o banco de dados de aminoacidos. Isto quer

dizer que os 3 passos do algoritmo descrito anterioriormente serdo executados 6
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vezes, uma para cada sequéncia de entrada de aminoacidos obtida por traducdo da
seqliéncia de nucleotideos de entrada.

Ja o TBLASTN recebe uma sequéncia de consulta de aminoacidos € um
banco de dados de nucleotideos, traduz as sequéncias de nucleotideos do banco de
dados para sequéncias de aminoacidos nos seis frames (isto quer dizer que o
numero de sequéncias do banco de dados sera multiplicado por seis), € compara a
sequéncia de consulta de aminoacidos contra todas as sequéncias de aminoacidos
obtidas por tradugdo das seqiliéncias de nucleotideos do banco de dados. Isto quer
dizer que os trés passos do algoritmo descrito anteriormente serdo executados uma
vez somente para a sequéncia de entrada de aminoacidos, mas o parametro N tera
que refletir as sequéncias de aminodcidos traduzidas, e ndo as sequéncias de
nucleotideos recebidas como entrada.

O TBLASTX ¢ uma combina¢ao dos dois casos anteriores.

6.3.3 Otimizagcao Dinamica por Pipelining

Esta secdo apresentard o funcionamento do gerente de execucdo no
ambiente pessoal. A idéia principal do algoritmo de geréncia de execugdo ¢ a
otimizagdo dinamica por pipelining, ou seja identificar os processos do workflow
que podem ser executados concorrentemente via pipelining, em um determinado
instante. Algumas vezes, devido ao limite de espaco em disco, a execugdo
concorrente de todos os processos serd inviabilizada, e o gerente de execugao tera
que administrar estes casos adiando a execugdo de processos que ndo puderam ser
executados.

O algoritmo se inicia com o recebimento do documento de especificagao do
workflow e a inicializacdo das seguintes estruturas de dados basicas, que serdo

descritas ao longo desta secao.

Estruturas de Dados Basicas

= grafo bipartido workflow: grafo bipartido representante do workflow, que possui os
seguintes objetos:
0 nod-processo: objeto representante de um processo do workflow. Possui

como atributos:
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= id: identificagdo
= estado: estado do processo, que possui os seguintes valores:
“inicial”, “pendente”, “executando”, “finalizado”
0 nod-contéiner: objeto representante do local onde os nds-processo
armazenarao e lerdo dados. Possui como atributos:
= id: identificagdo
= tempordrio: booleano que ¢ verdadeiro quando os dados
armazenados no contéiner sdo temporarios, e¢ falso quando os
dados sdo finais, ou seja, terdo que ser armazenados em disco.
= tamanho: espago ocupado em disco pelos dados gerados por todos
0s processos p; que armazenam dados no contéiner.
= tamanho maximo: espaco maximo ocupado em disco pelos dados
gerados por todos os processos p; que armazenam dados no
contéiner.
0 arco(nd-processo, no-contéiner)
= id: identificagdo
= tipo: tipo de produgdo de dados de um nd-processo em um néd-
contéiner (gradativo, ndo-gradativo)
= estado: estado de producdo de dados de um nd-processo em um nd-
contéiner (inativo, aberto, fechado).
0 arco(nd-conté€iner, nd-processo)
= id: identificagdo
= tipo: tipo de consumo de dados de um no-processo em um nod-
contéiner (gradativo, ndo-gradativo)
= estado: estado de consumo de dados de um no-processo em um nd-

contéiner (inativo, aberto, fechado).

Os processos que podem ser executados concorrentemente sao organizados
em uma lista, denominada lista_disparos. A identificacdo ¢ feita em dois passos.
No primeiro passo sdo encontrados componentes conexos do grafo bipartido do
workflow que podem ser executados concorrentemente de acordo com suas
defini¢des no documento de especificacdo do workflow. A colecao destes
componentes conexos ¢ chamada de estdgio _ideal. No segundo passo, considera-
se uma situagdo real, onde havera um limite de espaco em disco, que pode
inviabilizar a execucdo concorrente de todos os processos pertencentes ao
estagio_ideal. Sendo assim, este passo trata da descoberta do estagio real que,

através da poda de nds-contéiner e nods-processo do estagio ideal, constroi
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componentes conexos viaveis de serem executados, de acordo com a limitacdo do

espago em disco. Aqui, alguns processos definidos no estdgio ideal ficarao

pendentes para serem executados em um proximo estagio.

A variavel global k& indica o espago em disco que pode ser alocado para a

execu¢do de processos do workflow, em um determinado instante. Durante a

execucao do workflow, esta variavel ¢ atualizada.

Estruturas de Dados Aucxiliares

lista_disparos: lista de nos-processo que devem iniciar sua execugao;

estdgio_ideal: cole¢do de componentes conexos (do grafo bipartido do workflow)
que possuem nds-processo que podem ser disparados quando um noé-processo p;
termina sua execuc¢ao, em um caso em que ndo ¢ considerado limitacdo de espago em
disco.

estagio real: colecdo de componentes conexos (do grafo bipartido do workflow)
criados a partir de estagio_ideal, considerando a limitagdo de espago em disco.

k: espaco livre em disco para a execucdo do workflow em um determinado instante,
sendo k = 0. E atualizado durante a execugio do workflow, dependendo dos espagos

utilizados pelos contéineres.

Inicialmente, inicializa-se as estruturas de dados apresentadas

anteriormente. Assume-se a existéncia de um processo ficticio po que simplificara

a defini¢do do método principal deste algoritmo, pois simulando sua finalizagdo,

tem-se o evento que dispara a execucao do primeiro processo do workflow.

Inicializagao

lista_disparos « {}

estagio_ideal ~ {}

estagio real — {}
cria_grafo_bipartido_workflow(documento_especificagdo wf)

Assume-se que o processo ficticio p, terminou sua execugao.
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Em seguida, cria-se o grafo bipartido do workflow (representado pelo objeto
grafo_bipartido workflow), a partir do documento de especificagao do workflow.

Cada no-processo tera sua identificagdo atribuida de acordo com o
documento de especificacdo do workflow, e seu estado configurado como inicial,
indicando que ainda n3o comegou sua execucdo. Durante a execugdo do
workflow, os nés-processo poderdo se encontrar em outros estados, como
pendente, indicando que o processo ndo foi disparado por limitacdo de espaco em
disco (estado atribuido a um processo quando ele ¢ podado de um estdgio ideal),
como executando, indicando que o processo estd sendo executado (estado
configurado sempre que um processo pertence a um estagio real completamente
definido, ou seja, ap0s o estagio_ideal ter sido podado o suficiente para poder ter
seus nos-processo executados, de acordo com a limitagdo do espaco em disco), e
como finalizado, indicando que o processo terminou sua execugao.

Cada no-contéiner tera os atributos identificagdo, tipo, temporario, tamanho
e tamanho _maximo atribuidos de acordo com o documento de especificagao do
workflow. O tipo indica a forma de implementagdo do contéiner. O tempordario
indica se os dados que estdo armazenados no contéiner sao finais ou temporarios.
No caso de contéineres que possuem dados ja armazenados em disco, como 0s
recursos (por exemplo, bancos de dados), o atributo femporario sera configurado
como ‘falso’, j4 que estes dados ndo sdo temporarios e, consequentemente, nao
poderao ser retirados do disco.

O atributo tamanho dos nés-contéiner é o espago em disco que ele precisa
para armazenar os seus dados em um determinado instante. Inicialmente o
contéiner terd o atributo tamanho configurado com o valor minimo necessario
para armazenar seus dados, dependendo do método de implementacao escolhido.
Durante a execucdo, devido a podas de nos-processo, pode ser necessario
materializar mais dados em um no-contéiner, para que estes dados fiquem
disponiveis para nds-processo que tiveram sua execu¢do adiada. Nestes casos, o

atributo tamanho seré configurado com o valor do atributo tamanho_mdaximo.

Método cria_grafo_bipartido_workflow
= Cria-se o grafo_bipartido_workflow(documento_especificagdo wf), sendo que

= Para cada no-processo p; existente
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0 Configura identificacdo do nd-processo de acordo com documento de
especifica¢do do workflow;
0 configura estado_processo (p;, “inicial”)
= Para cada no-contliner c; existente, configura seus atributos (identificagdo,
temporario, tamanho e tamanho maximo) de acordo com o documento de
especificacao do workflow e sua forma de implementacdo de acordo com a Tabel a
13.
= Para cada arco a; existente, configura seus atributos (identificagdo, tipo, estado) de
acordo com o documento de especificacdo do workflow. A configuragdo dos estados

dos arcos ¢ apresentada no método configura_estados _arcos(), descrita mais a frente.

Os contéineres que armazenam dados de recursos (como bancos de dados),
ou outros dados que ndo sdo produzidos por nenhum processo do workflow, sdo
configurados com tamanho igual a zero. Isto ¢ feito porque estes dados ja estdo
armazenados em disco e ndo influenciardo o calculo de espaco necessario para a
execucao do workflow.

Os atributos de tamanho de um contéiner podem ser determinados pelo

gerente de otimiza¢do no documento de especificagdo do workflow, quando ¢
possivel calcular o tamanho antes da execu¢do do workflow. Entretanto, na
maioria das vezes, este calculo ¢ feito pelo gerente de execugdo durante a
execucdo do workflow. Isto acontece porque os dados gerados como saida dos
processos sdo dependentes dos dados obtidos como entrada pelos processos.
Como trata-se de uma composicdo de processos, o calculo do tamanho de
contéiner que contém dados de entrada de um processo p pode depender dos
resultados de varios outros processos que devem ser executados antes dele.
O tamanho de um contéiner esta associado a sua forma de implementagdo (Tabela
12), que ¢ definida no método configura implementa¢do contéiner. Este método
aplica as regras definidas na Tabela 13. Em caso de poda, e consequente mudanca
no tamanho do contéiner, configura-se também outra forma de implementagdo do
contéiner, que esteja de acordo com o seu novo tamanho. Este caso esté ilustrado
no método poda_estagio real, que sera apresentado mais a frente.

Na criagdo do grafo, os arcos também tém seus atributos identificagdo, tipo
e estado configurados. O atributo fipo indica a forma de produgdo ou consumo

dos dados e, por isso, pode possuir os valores gradativo ou ndo-gradativo. O
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atributo estado ¢ configurado na criacdo do grafo como inativo, indicando que o
arco ainda nao estd sendo utilizado para a comunicacdo de dados. Durante a
execucdo do workflow, os nds-processo poderdo se encontrar em outros estados,
como aberto, indicando que estd aberto para produg¢do ou consumo, e fechado,
indicando que esta fechado para produg@o ou consumo.

O método principal do algoritmo esta definido a seguir. Trata-se de uma

iteracdo que ¢ feita sempre que um processo termina sua execugao.

Método principal
=  Loop: Aguarda um né-processo terminar sua execu¢ao
0 Quando no-processo p; termina sua execucao
= configura_estado processo (p;, “finalizado™)
= libera espaco_contéineres ()
= configura_estados_arcos (p;)
= lista disparos — obtém préximos_disparos()
=  Para cada né-processo p; da lista_disparos
» configura_estado_processo (pj, “executando”);
»  configura_estados_arcos (p;j)
*  Dispare thread para executar p;

* Remova pj da lista_disparos;

Espera-se que um processo p; termine sua execu¢ao porque, neste momento,
pode ser liberado um espago do disco, que pode ser alocado para execugdo de
outros processos. Além disso, os dados gerados por p; podem estar sendo
aguardados por outros processos, que estdo em estado pendente ou inicial.

No momento do término da execucdo de um processo, seu estado ¢
configurado como finalizado através do método configura_estado processo.

Sobre a liberagao do espaco em disco, ¢ feita uma varredura por todos os
contéineres no método libera espaco_contéineres que identifica aqueles que
possuem todos os seus arcos de entrada e de saida em estado fechado. Esta
situacdo mostra que, se o nd-contéiner armazena resultados intermediarios, seu
espago pode ser desalocado. Neste momento o espago livre para execugdo do

workflow é aumentado.
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Método libera_espaco_contéineres
Definigao
= Libera possiveis espacos alocados a contéineres.
Entrada
.
Saida
=  Espagos (possiveis) dos contéineres desalocados.
Método
» Forme lista 1 contéineres com todos os contéineres existentes 1o
grafo_bipartido workflow

= Paracadacdel contéineres

0 Forme lista 1 arcos_consumo com os arcos arco(c,p;) onde p; ¢ um no-

processo que consome dados armazenados em c.
0 Forme lista 1 arcos_producio com os arcos arco(p;,c) onde p; é um nod-
processo que produz dados em c.

0 lista arcos — 1 arcos consumo 0 1 arcos produgio

0 libera espago — verdadeiro

0 Para cada arco a; de lista_arcos

= e a;.estado # “fechado” entdo
e libera_espaco — falso
0 Selibera_espaco = verdadeiro E c.temporario = verdadeiro entdo
= Libera o espaco deste contéiner no disco. Isto quer dizer que k — k

+ c.tamanho.

Quando um processo inicia ou termina sua execucao, os estados dos arcos
podem se modificar. O método configura estados arcos implementa as
modificagdes nestes estados. Quando este método ¢ chamado sem passar como
pardmetro nenhum né-processo, ele trata da inicializagdo dos estados de todos os
arcos do grafo bipartido do workflow. Neste caso, todos os arcos sdo configurados
como inativos, exceto aqueles que conectam nds-contéiner a ndés-processo tais que
0s nos-contéiner possuem dados ja armazenados em disco, ou seja, que nao serao
produzidos por nenhum no-processo do workflow. Nesta situacdo, os arcos ja

ficam configurados com estado aberto.
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Quando o método ¢ chamado com um nod-processo p que terminou sua
execuc¢ao, ou seja, seu estado € finalizado, os arcos que conectam nos-contéiner a
p (indicando o consumo de dados de p) e os arcos que conectam p a nds-contéiner
(indicando producdo de dados) sdo configurados como fechado, ja que ele nao
precisa mais consumir € nem ird mais produzir nenhum dado. Neste momento, se
0 no-processo p for o ultimo no6 a produzir dados em um determinado né-contéiner
¢, os arcos do tipo ndo-gradativo, que conectam ¢ a nds-processo consumidores
de dados em ¢, devem ser configurados como aberto.

Quando o método ¢ chamado por um nd-processo p que iniciou sua
execuc¢ao, ou seja, seu estado € executando, os arcos que conectam nds-contéiner a
p (indicando o consumo de dados de p) ja devem estar no estado aberto. Os arcos
que conectam p a nos-contéiner (indicando producdo de dados) sdo configurados
como aberto. Neste momento, se 0 nd-processo p for o primeiro nd a produzir
dados em um determinado nod-contéiner ¢, os arcos do tipo gradativo, que
conectam ¢ a nds-processo consumidores de dados em ¢, devem ser configurados

como aberto.

Método configura_estados_arcos
Definigao
= Configura o estado dos arcos quando um processo termina ou inicia sua execugao.
Entrada
= p:nd-processo que terminou ou iniciou sua execugdo
Saida
= estados dos arcos atualizados.
Método
= sep=nulo//Evento: inicializa¢do dos arcos
= Para todos os arcos a; de grafo_bipartido_workflow
0 a;.estado « “inativo”
0 Se a; for um arco de consumo, ou seja (nd-contéiner ¢, nd-processo p),
forme uma lista 1 de arcos a; de produgdo de dados em c, ou seja, (p;, ¢).
0 Sel = {} entdo // deixa aberto os arcos dos contéineres que ndao tem
produtor
= a;estado « “aberto”

0 Retorne;

= se p.estado = “executando” entdo // Evento: p iniciou execugdo
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/I Tratando dos arcos (p,c;) onde p produz dados em c¢;, que mudam de estado
inativo para aberto
0 Forme uma lista 1 com todos os possiveis arcos (p, ¢;)
0 Para cada arco a; de 1 // Tanto faz o tipo de a;, “gradativo” ou “ndo-
gradativo”
= a;estado ~ “aberto”
// Tratando dos arcos de consumo dos dados gerados por p, que mudam
de estado inativo para aberto
* Forme uma lista I, com todos os possiveis arco(c;p;), sendo
arco(c;,p;).tipo = “gradativo”
* Paracada arco ajde I,

* ajestado — “aberto”

= se p.estado = “finalizado” entdo // Evento: p terminou execugo
// Tratando dos arcos (c; p) onde p consome dados em c;, que mudam de estado
aberto para fechado
0 Forme uma lista | com todos os possiveis arcos (c;, p)
0 Para cada arco a; de 1 // Tanto faz o tipo de a;, “gradativo” ou “ndo-
gradativo”
= a.estado « “fechado”
// Tratando dos arcos (p,c;) onde p produz dados em c;, que mudam de estado
aberto para fechado
0 Forme uma lista | com todos os possiveis arcos (p,c;)
0 Para cada arco a; de 1 // Tanto faz o tipo de a;, “gradativo” ou “ndo-
gradativo”
= ga.estado « “fechado”
// Tratando dos arcos de consumo de dados gerados por p, que mudam
de estado inativo para aberto
* Forme uma lista I, com todos os possiveis arco(c;p;), sendo
arco(c;,pj).tipo = “ndo-gradativo”
* Paracada arco a;de I,
// Testa se p € o Gltimo nd-processo a produzir dados em ¢;
e Forme uma lista l; com todos os possiveis arco(py,c;)
¢ todos fechados — verdadeiro;
e Paracadaa,dels
0 Seay.estado # “fechado”
= todos_fechados  falso;
e Setodos_fechados = verdadeiro entdo

0 aj.estado — “aberto”
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Retornando ao método principal do algoritmo, apds a configuragdo do
estado do processo para finalizado, configuragdo dos estados dos arcos e a
possivel liberacdo do espago em disco, o algoritmo trata da descoberta dos
possiveis processos que podem ser executados neste momento. Isto € feito através
do método obtéem proximos_disparos, que retorna uma lista de processos que
podem ser executados. Ao receber esta lista, o gerente de execucdo dispara as
threads para tratar da execugdo destes processos, configura os estados destes
processos para executando, e configura os estados dos arcos que sdo afetados com
a inicializagdo de tais processos.

Para retornar os processos que podem ser executados, o método
obtém_proximos_disparos cria 0o  estagio ideal através do método
constroi_estdagio _ideal e cria o estagio real passando como parametro o
estagio_ideal para o método constroi_estagio_real. Depois, analisa o estdgio real

e retorna os nos-processo que devem ser disparados.

Método obtém_préximos_disparos
Objetivo
= Célculo dos préximos nds-processo que podem ser executados, quando um noé-
processo p; termina sua execugao.
Entrada
n -
Saida
= lista_disparos.
Meétodo
= estagio _ideal — constroi_estigio ideal
= estidgio real — constroi_estigio real(estidgio ideal)
= Forme lista_disparos com os nos-processo de estagio real;

= Retorne lista_disparos

O método constroi_estagio ideal cria todos os componentes conexos a
partir do grafo bipartido workflow que possuem nds-processo que estdo
liberados para serem executados. Um processo estd liberado para ser executado

quando encontra-se no estado inicial ou pendente e possui seus dados de entrada
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liberados. A liberacdo dos dados de entrada ¢é verificada através do método

esta_liberado.

Método constroi_estagio ideal

Definicao

Calculo de estagio ideal.

Entrada

Saida

estagio ideal

Método

Forme uma  lista 1 com  todos 0s nds-processo  p que
(obtém_estado_processo(p)="inicial”’) OU (obtém_estado_processo(p)= “pendente”)
lista_processos_liberados — {}
Para cada processo p de 1:

0 Seesta liberado(p, lista_processos_liberados) entdo

= lista processos_liberados  lista_processos liberados [ {p}

Crie o estagio_ideal a partir da lista_processos_liberados. O estagio ideal ¢é a colecdo
de componentes conexos que possuem nos-processo que estdo liberados para serem
executados de acordo com suas definicdes no documento de especificagdo do
workflow.

Retorne estagio_ideal

Método esta_liberado

Definicao

Testa se um processo p esta liberado para ser executado.

Entrada

p: no-processo que deseja descobrir se pode ser executado

Saida

liberado: variavel booleana que ¢ verdadeiro quando p pode ser executado

Método

Forme uma lista 1 com todos os arcos (c;,p), sendo ¢; 0os nods-contéiner que p possui
dados de entrada
liberado  verdadeiro
Enquanto liberado = verdadeiro E (1 # {})
0 Retira proximo arco(c;,p) del
0 Se (arco(c;,p).estado = “aberto”) // tanto faz o tipo do arco: gradativo ou

ndo-gradativo
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= liberado ~ verdadeiro
0 Se (arco(c;,p).tipo = “gradativo™)E (arco(c;,p).estado = “inativo™)
*  Forme lista I, com todos os nés-processo p; que sdo produtores de
G
= estdo lista para disparar — verdadeiro
* Paracadap;del,
» Sep; U lista_processos_liberados entdo
= estdo lista para disparar — falso
= Seestdo lista para_disparar = falso
e liberado  falso
= Sendo
e liberado ~ verdadeiro
0 Sendo
= liberado ~ falso

=  Retorna liberado

O método constroi_estagio real poda nods-processo € nos-contéiner dos
componentes conexos do estdgio ideal e constro6i componentes conexos que
sejam viaveis de serem executados, de acordo com a limitacdo do espago em
disco. O primeiro passo deste método € testar se nao € possivel executar todos os
nos-processo do estdgio ideal. Somente se ndo for possivel, ¢ iniciado o
procedimento de poda.

Considerando-se que o espago livre em disco para a execucao dos proximos
nos-processo € k (sendo k£ > 0) e que o espago que o estagio ideal ocupa ¢ k’
(definido através do método calcula tamanho estagio ideal), se k’< k, entdo o
estagio _ideal pode ser executado. Neste caso, estdgio real passa ser o
estagio_ideal. Contudo, se k’ > k, calcula-se s = k- k, espaco a mais ocupado pelo
estagio_ideal, que o impede de ser executado. Neste caso, realiza-se a poda de
nos-processo € nds-contéiner dos componentes conexos do estagio ideal,
diminuindo-se k’, até que s fique menor ou igual a zero.

A poda ¢ feita nos nds-contéiner que se localizam na fronteira (ou seja, que
sdo sorvedouros, ou sinks, em inglés) do grafo. A escolha 6tima dos nds para
serem podados exige a construgdo da composi¢ao de todos os nos, em conjuntos
de tamanho 1 a n, sendo n o numero de nds da fronteira. Calcula-se o ganho de

espaco em disco ao podar cada um destes conjuntos e encontra-se a melhor
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solugdo. Este método leva a um problema semelhante ao problema de bin packing,
que ¢ NP-Completo [Garey, 1978] e, portanto, ndo serd proposto aqui como
solucao.

A maneira escolhida aqui foi obter todos os nds-contéiner localizados nas
fronteiras dos componentes conexos (e organizar na lista / contéineres_fronteira),
calcular o ganho de espaco ao retirar cada um deles (através do método
calcula_poda), e podar o de menor ganho de espago. Caso ainda nao haja espago
em disco, obtém-se, novamente, os nos-contéiner das fronteiras, que serdo
diferentes apds a poda, e reinicia-se o procedimento. Esta estratégia esta baseada
no método do guloso [Horowitz et al., 1996].

A escolha da poda de nds da fronteira ¢ uma tentativa de manter o pipelining
com o maior nimero de processos possivel. Isto ¢ feito porque ha uma maior
chance de se gastar menos espago com dados temporarios em contéineres
utilizando-se esta estratégia, ja que o pipelining ¢ construido por nés-contéiner
com tamanhos minimos. Se for feita uma poda em algum no-contéiner pertencente
a um pipelining, os seus dados terdo que ser materializados para que possam ser

acessados por processos que tiverem sua execuc¢ao adiada.

Método constroi_estagio real
Definicao
= (Calculo de estagio real.
Entrada
= estagio _ideal
Saida
= estagio real
Meétodo
= Teste de necessidade de poda do estagio ideal
0 Kk’ « calcula tamanho estagio ideal(estagio ideal)
0 Sek’<k
= estagio real — estagio_ideal
= Retorne estagio real
= Inicializa¢do
0 s<k-k

0 estagio_real — estigio ideal
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0 1 contéineres_fronteira — lista com todos os contéineres das fronteiras dos
componentes conexos do estagio real
0 (ganho,l processos podar, | contéineres podar,
1 contéineres mudar tamanho) — calcula_poda(l_contéineres_fronteira);
0 terminou « falso;
=  Enquanto terminou = falso
0 s < s-ganho
0 poda estagio real
(1_processos_podar, | contéineres podar, 1 cont€ineres mudar_tamanho);
0 ses<0entdo
=  terminou — verdadeiro
" ke—k-s
0 sendo
= | contéineres fronteira — lista com todos os contéineres das
fronteiras dos componentes conexos do estagio real
= (ganho, ] processos_podar, | contéineres podar,
1 contéineres mudar tamanho)
calcula _poda(l_contéineres_fronteira);

= Retorne estagio real

Método calcula_tamanho_estagio_ideal
Definigdo
= Calcula o espago ocupado pelo estagio_ideal.
Entrada
= estagio ideal
Saida
= tam_estagio ideal.
Método
= tam_estagio ideal « 0
*  Forme uma lista | com todos os contéineres c de estagio ideal
=  Para cada contéiner c de I:
0 tam_ estagio ideal — tam_estagio ideal + c.tamanho

= Retorne tam_estagio ideal

A escolha da melhor poda ¢ feita pelo método calcula poda. Ele chama,

para cada né-contéiner ¢ das fronteiras dos componentes conexos, o método
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calcula_ganho, que calcula o ganho de espaco em disco ao se podar um no-
contéiner. Note que, ao retirar um nd-contéiner, os seus nds-processo produtores
de dados e consumidores de dados deverdo ser removidos. Ao retirar estes nos-
processo, seus outros nds-contéiner também terdo que ser removidos. Portanto, a
retirada de um né-contéiner provoca a retirada de nds-processo ¢ nds-contéiner de
forma direta ou indireta, como definido no método calcula ganho. Sendo assim,
quando se deseja retirar um determinado nd-contéiner, este método retorna o
ganho de espago em disco (variavel ganho), os nos-processo (lista
| _processos_podar) e os nés-contéiner (lista [ contéineres_podar) que terdo que
ser podados, e os nds-contéiner que terdo seus tamanhos modificados (lista
|_contéineres_mudar_tamanho), pois, com a poda, tais nos-contéiner terdo que
materializar dados para serem lidos por nds-processo que tiveram sua execugao
postergada para outra etapa da execugao.

Ap6s o célculo do ganho de espaco, o método calcula poda retorna a opgao

de menor ganho de espago.

Método calcula_poda

Definicao

= Calcula quais nds-processo e quais nos-contéiner devem ser podados do
estagio real.

Entrada

= | contéineres fronteira: lista com contéineres que estdo na fronteira dos
componentes conexos do estagio real.

Saida

= ] processos_podar: lista de nds-processo que € necessario podar do estagio real.

= | contéineres podar: lista de nds-contéiner que € necessario podar do estagio_real.

= ] contéineres mudar tamanho: lista de nos-contéiner que terdo seus tamanhos
alterados se for feita a poda dos elementos de 1 processos podar e
1 contéineres podar do estagio real.

= ganho: ganho de espago se for feita a poda dos elementos de 1 processos_podar e
1 contéineres podar do estagio_real.

Meétodo

= 1§

= Para cada contéiner ¢ de 1_cont€ineres_fronteira:

0 (ganho,l processos podar,l contéineres podar,

1 contéineres mudar tamanho) ~ calcula_ganho(c);
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o 1«10
{(ganho,l processos_podar, | _contéineres_podar,
1 contéineres mudar tamanho)}

Ordene 1 por ordem crescente de ganho

Retorne o primeiro elemento de 1

Método calcula_ganho

Definicao

Calculo do ganho de espaco de armazenamento em disco, dos nds-cont€iner e nos-
processo que devem ser retirados do estagio-real ao se decidir pela retirada de um

contéiner da fronteira dos componentes conexos do estagio-real.

Entrada

c: contéiner que se deseja retirar do componente conexo

Saida

1 processos_podar: lista de nos-processo que € necessario podar do estagio_real ao se
retirar o contéiner ¢

1 contéineres podar: lista de nos-contéiner que € necessario podar do estagio real ao
se retirar o contéiner ¢

| contéineres mudar tamanho: lista de nods-contéiner que terdo seus tamanhos
alterados se for feita a poda dos elementos de 1 processos podar e
1 contéineres podar do estagio real.

ganho: ganho de espago se for feita a poda dos elementos de 1 processos_podar e

1 contéineres podar do estagio_real.

Método

Forme uma lista 1 processos_podar com todos os nds-processo que produzem dados
emc
Para cada processo p de 1 _processos_podar:
0 Forme uma lista I contéineres de todos os contéineres c; # ¢ que p produz
dados:
= Paracadac; de | contéineres
¢ Forme uma lista lp; de processos p; # p que produzem
dados em ¢;
¢ Forme uma lista Ip, de processos p; # p que consomem
dados em ¢;
¢ 1 processos_podar — 1 processos_podar [ Ip; [ Ip,
Forme uma lista | contéineres_podar com todos os nds-contéiner que 0s processos p
U1 processos_podar produzem dados
Forme uma lista I contéineres mudar tamanho com todos os nds-contéiner que os

processos p J 1 _processos_podar consomem dados,
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=  Retire contéineres de 1 contéineres mudar tamanho que estio em
1 contéineres podar
= ganho ~ 0
= Paracadac;J1 contéineres podar
0 ganho « ganho + c;.tamanho
= perda ~ 0
= Para cada c¢; 01 contéineres mudar tamanho (S6 existe perda quando um contéiner
precisa materializar todos os seus dados, sendo que antes ele ndao precisava. Em
outros casos c¢;.tamanho_maximo = c;.tamanho.)
0 perda — perda + c.tamanho maximo — c;.tamanho
= ganho ~ ganho - perda
= Retorne (ganho, 1 processos_podar, I contéineres_podar,

1 contéineres mudar_tamanho)

A poda ¢ feita através do método poda estdgio real. Ele recebe como
entrada uma lista de nos-processo e uma lista de nés-contéiner que devem ser
retirados do estdgio real. Apds estas remogoes, os nds-contéiner pertencentes a
lista [ _contéineres_mudar tamanho terdo seus tamanhos atualizados. Além disso,
os nos-processo que foram podados devem ter seus estados atualizados para
pendente. Em uma versdo mais complexa deste algoritmo, estes nds-processo
podem ganhar prioridade de execu¢do, ndo podendo ser escolhidos novamente

para serem podados.

Método poda_estagio real

Definicao

= Faz a poda de nos-contéiner e nds-processo, criando um novo estigio_real. Atualiza
o estado dos nds-cont€iner que ficaram nas fronteiras do novo estagio real

Entrada

= | processos_podar: lista de nos-processo que se deseja podar do estagio real

= | contéineres podar: lista de nds-contéiner que se deseja podar do estagio real

= | contéineres mudar tamanho: lista de nds-contéiner que terdo seus tamanhos
alterados se for feita a poda dos elementos de 1 processos podar e
1 contéineres podar do estagio real.

Saida

= estagio real atualizado.

Método
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= Retire todos os nds-processo p U | processos _podar e todos os nds-contéiner ¢ U
1 contéineres podar do estagio real
=  Para todos os nds-contéiner ¢ [J 1 cont€ineres mudar tamanho
0 configura_implementacdo contéiner(c)
0 c.tamanho « c.tamanho maximo
= Para todos os nos-processo p J 1_processos_podar
0 configura_estado_processo (pj, “pendente”);

=  Retorne estagio real atualizado

Alguns métodos auxiliares sdo apresentados a seguir.

PUC-RiIo - Certificacdo Digital N° 0024138/CA

Método configura_tipo_contéiner
Definigdo
= Configura o tipo de um contéiner.
Entrada
= c: no-contéiner que se deseja configurar tipo.
" novo_tipo: tipo que se deseja configurar ao nd-contéiner.
Saida
= tipo do contéiner c atualizado.
Meétodo

= C.tipo < novo_tipo

Método obtém_tipo_contéiner
Definicao
= Obtém o tipo de um contéiner c.
Entrada
= ¢:contéiner.
Saida
= c.tipo: tipo do contéiner.
Método

= Retorne c.tipo

Método configura_estado_processo
Definigao
= Configura o estado de um processo p.
Entrada

" p:processo
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Saida
= estado do processo atualizado.
Método

= p.estado — novo_estado

Método obtém_estado_processo
Defini¢ao
= Obtém o estado de um processo p.
Entrada
" p:processo
Saida
= p.estado: estado do processo.
Método

=  Retorne p.estado
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6.3.4 Exemplo de Otimizagao Dinamica por Pipelining

Como ilustragdo do método de otimizagdo apresentado na Secdo 6.3.3,

considere o grafo bipartido workflow da Figura 21. Os nos-contéiner estdo

identificados por c¢;, 0s nds-processo por p;, € 0s arcos por a;;, sendo 7 e j nimeros

inteiros. Os arcos do tipo gradativo sao definidos por linhas pontilhadas e os arcos

do tipo ndo-gradativo, por linhas continuas.

4p; —» C3 ps —» cs
ags
Cg

ao1 ap ap ax A4 Ay A46
Co —»P1 ---p ¢/ s--»P2 --> c; --PPs ---B csy<-->Ps — P> C
. .
ai PN
AN as; ass ass 4p,

Figura 21. Exemplo: grafo bipartido.

A Figura 22, mais completa, mostra também os estados dos arcos

identificados por e, € os estados dos processos por e, Na inicializacdo das

estruturas de dados, o estado dos arcos € inativo (representado por e,=i) ou aberto

(representado por e,=a) € o estado dos processos € inicial (representado por e,=i).
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ep=1
e, =1 e, =1 s A6
P P _.wDPs —» ¢
an a Ay -7 ‘
PIZEEEE O hh 2 Sy VN €a=1
,/ N €. =1
ajn ,/ . \\\
KA e,=11le=11¢€=1 N Ay
€ =1
o1 a
Co »P1 ---p ¢ ¢
e,—a l e=1

Figura 22. Exemplo: grafo bipartido apés inicializac¢ao.

Suponha a existéncia de um processo ficticio py que esteja inicialmente
executando e, portanto, no estado executando. Apds a finalizagdo de py, seu estado
passa a ser finalizado, o estado do arco agy que associa py a ¢y passa a ser aberto, €
o estado do arco ap; também passa a ser aberto. Observe que ps possui um
contéiner c¢g que armazena dados do disco, ndo produzidos por processo do
workflow. Este contéiner inicia seu estado como aberto, e possui os atributos
tamanho e tamanho_mdximo configurados como zero, € o atributo temporario
como falso.

Suponha que & seja o espago livre em disco para a execug¢ao do workflow.
O algoritmo obtém os proximos processos a disparar através da execucdo do
método obtém_proximos_processos.

Primeiro constroi-se o estdagio _ideal. Os processos que estdo liberados para
serem disparados sdo os da lista lista_processos_liberados = {p;, p2, p3 P+ Ps
p7}. Somente ps ndo pode ser disparado, pois ele precisa que p; produza todos os

seus dados, para que ele possa consumi-los de forma nao-gradativa (arco azs do
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tipo ndo-gradativo e estado atual igual a inativo). O método
constroi_estagio ideal constr6i o componente conexo que representa o

estdagio_ideal, ilustrado na Figura 23.

o1 a; ap a» A4 Aaq 46 66
Co —»P1 ---p ¢ c--»P2 --P c; --PPs ---P ¢4 -->Ps —> C
\\ ‘\
a3 347“ a7y
I as; P77 —» ¢,
<p3 —» C3

Figura 23. Exemplo: estdgio ideal 1.

Em seguida, o gerente de execucdo constroi o estdgio real. Suponha que o
tamanho do estdgio ideal, k’, seja maior do que k. Neste caso, € necessario iniciar
o processo de poda. No primeiro passo, o estagio real é uma copia do
estagio_ideal. Os noés-contéiner da fronteira do estagio real corrente sao
| _contéineres_fronteira = {cs, Ce, C7}.

O método calcula poda chama o método calcula ganho(c;),
calcula_ganho(cg) € calcula_ganho(c;). Suponha que o ganho da retirada de c;
seja g, da retirada de ¢4 seja gg, da retirada de c¢;seja g7, € que g7 < g5 < g3. Neste
caso, opta-se pela poda de c;. Para ilustrar o célculo do ganho, veja o método
calcula_ganho(c;). A lista de processos (I _processos podar) que devem ser
podados inicia-se como {p;}, ja que p; ¢ o unico que produz dados em c¢; Como
p7 ndo produz mais dados em nenhum outro contéiner, nenhum outro no-processo
¢ acrescentado a lista [ processos podar. A lista de nods-contéiner a podar
(I_contéineres_podar) fica apenas com {c;}. Ao retirar este nd-processo € este no-
contéiner, o no-contéiner ¢4, que tinha seus dados consumidos por p; de forma
nao-gradativa (arco ay; ¢ do tipo gradativo), tera que materializar todos os seus
dados para que p; possa ser iniciado em outra etapa da execugdo. Neste caso, a
lista [ _contéineres mudar tamanho fica igual a {c,}.

O ganho de espago ao retirar ¢; € o tamanho corrente de ¢; (atributo
tamanho de c;7). A perda representa os dados que terdo que ser armazenados a
mais em cy4, ou seja, a diferenca entre o valor do atributo tamanho _mdximo e o
valor do atributo tamanho de c4. O ganho total ¢ a diferenca entre o ganho ao

retirar c¢; e a perda pelo armazenamento extra de ¢y,
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ao1 aj ap axn Ay Ay A4 366
Co —»P1 ---p ¢/ s--»P2 --> C; --PPs ---P 4 --->P6 —> ¢
\\
iz N
\ as3
4p; —» C3

Figura 24. Exemplo: estdgio real 1.

Faz-se entdo a poda de c7 e o estagio real passa a ser o apresentado na
Figura 24.

Suponha que ainda ndo seja possivel executar o estdagio real calculado.
Neste caso, repete-se o procedimento com a nova lista de contéineres da fronteira,
que € {c3, cs}. Suponha que o ganho na retirada de c; seja g; e na retirada de cs
seja gs, € que g < g3 Neste caso, opta-se pela poda de cs. No método
calcula_ganho(ce), a lista de processos (I processos podar) € {ps}, € a lista de
contéineres a podar (! contéineres_podar) € {cs}. Ao retirar este nd-processo e
este no-contéiner, o ndé-contéiner ¢, ndo tera nenhum armazenamento extra. Com a
poda anterior de p7, 0 ndé-contéiner c4 ja teve que materializar todos os seus dados
para que p;pudesse ser iniciado em outra etapa da execucao. Com isso, o tamanho
de c4 passou a ser igual ao seu tamanho_maximo. Sendo assim, a perda que seria a
diferenga entre o valor do atributo tamanho mdximo e o valor do atributo
tamanho de c4 ¢ igual a zero. O ganho total ¢ o ganho ao retirar ¢4 ja que ndo ha
perda pelo armazenamento extra de ¢y,

Faz-se entdo a poda de cs e o estagio real passa a ser o apresentado na

Figura 25.

ao1 ay a axn ay Ay
Co =Pt -=-P ¢ s--»P2 --> ¢y --BPs ---P
\\
api
AN as3
4p; —» C3

Figura 25. Exemplo: estdgio real 2.

Suponha que este estdagio real ainda ¢ podado mais uma vez (retirada de p;

e c¢3) e torna-se viavel de ser executado. Neste caso, a Figura 26 apresenta e
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estagio real finalizado e a Figura 27 ilustra o cenario da execugdo neste

momento.

o1

Co —»P1 ---p» ¢ ---»DP2 --P» c, --P»Ps ---> 4

ap ap an A4 A4y

Figura 26. Exemplo: estdgio _real 3.

Apo6s o disparo de p;, p, e ps, 0s estados dos arcos e dos processos sao

atualizados, como mostra a Figura 27. Alguns nos-processo passaram de estado

inicial para executando (representado por e,=e) ou pendente (representado por

e,=p) e alguns arcos passaram de estado inativo para aberto (representado por

e,=a).
=D
e = e = Aae a66
P P _wbPs —» ¢
ayn A Ay -7 ‘ ]
‘pZ =% C --»Ps ---p 4 <: € =1
,/ N Ca a
an // AN
K e,=a |l e;=a C,=a N Ay
€ =¢€ K " =D
, N
’ AN
do1 a K €, =~ a N ary
Co »P1 ---> ¢ ¢ ,=a 4p —» C7
a3
N _
- =D B
e.=a |l e;,=a \ €, =1
AN as3
ea:a‘pS —» C3
‘ e, =1

Figura 27. Exemplo: grafo bipartido do workflow no cenario 1.

Suponha que p; termine sua execucdo. Neste momento, o estado de p; passa

a ser finalizado e os estados dos arcos ay; € a;; passam a ser fechado.
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Na constru¢do do estdgio ideal, a lista_processos_liberados ¢é igual a {p;,
s, p7}- O estagio_ideal ¢ composto por dois componentes conexos, ilustrados na
Figura 28.

Continua-se o algoritmo, a partir daqui, repetindo-se as chamadas dos

métodos ja ilustrados anteriormente.

66
as a3 446y Ps —> g
cL-- -pP3 —» c3 Cq <I°
\‘\\ a7
U7 Ap; —p

Figura 28. Exemplo: estdgio ideal 2.

6.4 SGWBio no Ambiente de Laboratério

Esta secdo discute caracteristicas da implementacio do SGWBio no
ambiente de trabalho de laboratorio.

Neste ambiente, suporemos que:

1. Todos os médulos do SGWBio executardo em um Unico processador,
como ilustrado na Figura 29.

2. Cada programa de Bioinformatica esta instalado em um ou mais (mas ndo
necessariamente em todos) processadores que compdem o ambiente.

3. Para todo processador, o acesso a dados armazenados em outros
processadores (dados remotos) ¢ tdo rapido quanto o acesso aos dados
locais.

O assistente podera ser implementado de forma a ser acessado apenas pela
maquina que tem o SGWBIo instalado, ou também por outras maquinas via rede,
como representado na Figura 29.

A otimizagdo via pipelining e formas de implementacdo de contéineres,
consideradas no ambiente de trabalho pessoal, continuam sendo aplicéveis a este
tipo de arquitetura. Entretanto, devido a caracteristicas especificas deste ambiente,
o algoritmo de geréncia de execucdo, definido para o ambiente pessoal, deve ser

adaptado através da extensdo e criacdo de novos métodos ¢ novas formas de
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implementagdo de contéineres. Além disso, outras otimizagdes também podem
ser aplicadas neste ambiente. As proximas se¢des apresentam as adaptagdes € 0s

outros tipos de otimizagdes.

Figura 29. SGWBio em um ambiente de trabalho laboratorio.

6.4.1 Implementacgao de Contéineres

No ambiente pessoal, argumentou-se que os nds-contéiner poderiam ser
implementados de acordo com a Tabela 13, ou seja como um BufferLimitado,
Bufferllimitado, Arquivo, ArquivoBufferLimitado e ArquivoBufferllimitado.

Foi descrito que um BufferLimitado e um Bufferllimitado oferecem métodos
para leitura e gravacdo de itens de dados semelhantes aos de uma fila, exceto que
nao ha ordem entre os itens de dados, j4 que ndo € essencial para os processos de
Bioinformatica. Um item de dados ¢ removido quando for lido por todas as
conexdes de leitura, e um item de dados ¢ liberado para leitura imediatamente
ap6s ter sido gravado. Estas caracteristicas também se aplicam ao
ArquivoBufferLimitado e ArquivoBufferllimitado.

No ambiente de laboratorio, existirdo casos (definidos a seguir) onde um
item de dados ¢ removido assim que for lido por alguma conexdo de leitura
(diferentemente dos casos anteriores), e ¢ liberado para leitura imediatamente apos
ter sido gravado.

Existem duas politicas de consumo dos dados destes contéineres: round

robin e sob demanda. Na politica round robin, os dados sdo distribuidos para os
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processos consumidores de forma ciclica. Na politica sob demanda, cada processo
consumidor, ao terminar de processar um dado de entrada, retira o proximo dado
do contéiner.

Desta forma, os nds-contéiner também poderdo ser implementados como
ChaveamentoLimitado, Chaveamentollimitado, ArquivoChaveamentoLimitado e
ArquivoChaveamentollimitado. A palavra chaveamento indica o momento da

leitura de um dado do contéiner por um processo.

6.4.2 Otimizagao Dinamica por Pipelining

Esta secao discute como o algoritmo de geréncia de execu¢ao, apresentado
para o ambiente pessoal, pode ser adaptado para o ambiente de laboratorio.

Como no ambiente pessoal, o algoritmo recebe o documento de
especificagdo do workflow definido da forma explicada anteriormente, constroi o
grafo bipartido do workflow e inicializa os atributos dos objetos que compdem o
grafo, ou seja, os nos-processo, nos-contéiner e arcos. Feito isso, o gerente de
execucdo aguarda que um nd-processo termine sua execucdao. Apos o término de
um né-processo, calcula-se o estdgio _ideal e o estagio real, ou seja, determina-se
o serd possivel executar. Este enfoque ¢ idéntico ao do ambiente pessoal. O
estagio_ideal continua sendo construido baseado nos noés-processo que estdo
liberados para serem executados segundo suas entradas, mantendo as estratégias
de pipelining e de compartilhamento de contéineres. Portanto, mantém-se a
estratégia de que, quanto maior for o niimero de nds-processo em pipelining,
menor a possibilidade de se armazenar resultados temporarios e,
consequentemente, menor o gasto de espaco. A diferenca encontra-se no método
de obtencao do estdgio real.

Diferentemente do ambiente de trabalho pessoal, no ambiente de laboratorio
os programas de Bioinformatica, dados e recursos estdo disponiveis e, mesmo
replicados, em diversos processadores. Desta forma, apdés a defini¢do do
estagio ideal (como no ambiente pessoal), ¢ necessario descobrir qual(is)
processador(es) serdo responsaveis pela execugdo de um processo e pela
disponibilizagdo dos dados e recursos. A alocacdo dos processos aos

processadores ¢ uma tarefa que depende de alguns fatores.
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Os processadores possuem propriedades que os diferenciam quanto a
capacidade, ocupagdao, programas de Bioinformatica instalados e dados
disponiveis. Como capacidade de uma maquina, tem-se fatores fixos, como
velocidade de CPU, tamanho de disco e de memoria principal. Quanto a ocupagao
da maquina, tem-se os fatores que dependem do estado da maquina em um
instante particular, como o consumo de memoria (principal e virtual), os processos
em execuc¢do, o consumo de CPU, a utilizacdo do espaco em disco e a quantidade
de operagdes de I/O.

Os programas de Bioinformatica ndo estdo necessariamente instalados em
todos os processadores que compdem o ambiente. Além disso, os seus dados de
entrada e recursos podem estar espalhados nos diversos discos do ambiente.

Outra caracteristica importante deste ambiente ¢ a forma de acesso aos
dados (entrada, saida ou recurso) feita pelos processos. Alguns processos
necessitam ler ou gerar dados no disco local do processador em que estdo sendo
executados. Por exemplo, alguns processos paginam dados entre a memoria
principal e o disco local. O acesso aos dados nesta situagdo ¢ chamado de acesso
local.

Por outro lado, existem processos que 1éem ou geram dados em qualquer
disco remoto como se fosse em um disco local. Neste caso, os discos presentes no
ambiente de laboratério podem ser vistos como um unico disco, formando um
unico sistema de arquivos. O acesso aos dados nesta situagdo ¢ chamado de
acesso global.

No grafo_bipartido workflow, o acesso aos dados feito pelos nds-processo
¢ representado pelos arcos e, assim, no ambiente de laboratério, o arco possui
ainda o atributo acesso, que pode possuir os valores local ou global.

Todos estes fatores devem ser utilizados para a aloca¢do de um processo a
um processador existente no ambiente, o que ¢ feito durante a constru¢ao do
estagio_real, conforme serd apresentado e justificado a seguir.

O algoritmo de geréncia de execugdo recebe como entrada o documento de
especificagdo do workflow do workflow e inicializa as mesmas estruturas de
dados basicas do ambiente pessoal e as estruturas de dados representantes dos
processadores, como definido a seguir. Conforme ja foi dito, no ambiente de

laboratorio, o arco possui a mais o atributo acesso, destacado no quadro abaixo.
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Estruturas de Dados Basica

= grafo bipartido workflow
0 nd-processo
0 nod-contéiner
0 arco(nd-processo, no-contéiner)
= ... (mesmos atributos definidos no ambiente pessoal)
= acesso: forma de acesso ao nd-contéiner feita pelo nd-processo

(local, global)

(]

arco(nd-contéiner, nd-processo)
= ... (mesmos atributos definidos no ambiente pessoal)
= acesso: forma de acesso ao nd-contéiner feita pelo nd-processo
(local, global)
= processador: objeto representante de um processador do ambiente de laboratorio

0 identificagdo: identificacdo do processador.

0 ki espago livre em disco local para a execugdo do workflow em um
determinado instante, sendo k; = 0. E atualizado durante a execugdo do
workflow, dependendo dos espacos utilizados pelos contéineres que possui
alocado.

= processadores_estado corrente: vetor que armazena a situagdo corrente de alocag@o
dos nods-processo e nods-contéiner aos processadores. Cada posicdo armazena os
seguintes objetos:

0 m: processador (ou maquina).

0 lista_processos: lista de nds-processo p em execugdo em m.

0 lista contéineres _acesso_local: lista de nds-contéiner ¢ que possuem acesso
local pelos nos-processo p alocados a m.

0 lista contéineres_acesso_global: lista de nds-contéiner ¢ que possuem
acesso global pelos noés _processo alocados a qualquer processador do
ambiente.

= K: espago total livre em todos os discos dos processadores do ambiente de
laboratdrio.

= processadores estado proximo: vetor com a mesma estrutura do vetor
processadores_estado_corrente, ¢ que gerencia a alocagdo dos nds-processo e nos-

contéiner aos processadores em um determinado instante da execugao.
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Como foi dito anteriormente, a criagdo do estdgio ideal ¢ feita da mesma
forma que no ambiente pessoal, sendo aqui omitida. Entretanto, a obtencao do
estdgio _real ¢é feita de uma maneira particular a este ambiente.

No ambiente pessoal, existia um unico processador e o algoritmo tratava da
limitacdo de espaco em disco deste processador. Isto era feito através da poda dos
nos-processo que se localizavam na fronteira do estdagio real, at¢ que os nos-
processo restantes pudessem ser executados concorrentemente.

No ambiente de laboratério, esta tarefa ¢ estendida pois existem varios
processadores, cada um com sua limitacdo de espago em disco e com suas
caracteristicas proprias. Desta forma, o algoritmo necessita escolher um
processador para cada processo pertencente ao estdagio ideal. Caso isso ndo seja
possivel, o algoritmo podard os nds-processo e os nos-contéiner do estagio ideal
até que ele se torne viavel para ser executado. A alocagdo de um processo a um
processador ndo deve ser feita caminhando-se nos componentes conexos a partir
de seus nos localizados nas fronteiras (sorvedouros) até os seus nds iniciais (ou
seja, as suas fontes, ou sources, em inglés). Caso esta estratégia fosse adotada, hé
risco de ndo existirem processadores disponiveis para alocar os nds-processo
Iniciais.

A estratégia da construcao do estagio real no ambiente de laboratdrio €
baseada no caminhamento no grafo a partir dos seus nos iniciais até os seus nos de
fronteira. Obtém-se os nés-processo do primeiro nivel dos componentes conexos
do estagio real, e calcula-se os espagos necessarios para a execugdo de cada um
deles. Este espaco ¢ calculado pelo método calcula espago, que faz a soma dos
espacos necessarios para o armazenamento dos dados dos contéineres acessados
de forma local e global por um processo p.

Cria-se uma fila com estes nos-processo ordenados de forma crescente de
acordo com o espaco calculado. Enquanto houver espago livre em algum
processador do ambiente, tenta-se alocar o primeiro no-processo da fila a algum

processador, conforme apresentado no método lab_constroi_estagio real.
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Método lab_constroéi_estagio_real

Definigao

Calculo de estagio real.

Entrada

estagio_ideal

Saida

estagio_real

processadores_estado_corrente atualizado.

Método

estagio real — estagio ideal
processadores_estado _proximo — processadores_estado_corrente
Forme uma lista I com pares (no6-processo, espago) com os nos-processo localizados
no primeiro nivel dos componentes conexos de estagio real. Atribua o valor zero a
variavel espago de cada par.
Para cada par (p, esp_ p) U1

0 esp_p - calcula espago(p)
Ordene 1 de forma crescente de acordo com esp_p.
Para cada par (p, esp_ p) U1

0 Retireopardel

0 Enquanto K =0

= aloca processos_pipelining(p)

processadores_estado_corrente — processadores_estado proximo

Retorne estagio real e processadores estado_corrente atualizado.

O método aloca_processos_pipelining trata da alocagdo de um determinado

processo p e de todos os processos p; que consomem, de forma gradativa, dados

gerados por p, e assim recursivamente. Ou seja, aloca processos_pipelining trata

da alocacdo de todos os processos que formam um pipelining a partir de p.

Método aloca_processos_pipelining

Definigao

Alocagdo de um noé-processo p a um processador e de seus nos-contéiner e nos-

processo associados de forma direta ou indireta, via pipelining.

Entrada
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= p:nd-processo
Saida
= processadores_estado_proximo atualizado.
Meétodo
= 1 {p}
=  Para cada no-processo p; de |
0 Forme uma lista com os noés-contéiner ¢; que p; armazena dados, ou seja, ¢;
tal que exista arco (p;,c;)
0 Para cada no-processo p; que 1€ dados de c;
= 110 {p}
=  Para cada nd-processo p; de |
0 aloca ou poda_ processo (p;)

=  Retorne.

A alocagdo de cada processo p € feita pelo método
aloca _ou poda_processo. Inicialmente, tenta-se alocar processadores para os nds-
contéiner que p acessa de forma global através do método
aloca_contéineres _globais. Sendo possivel, tenta-se alocar um processador para p
e para os nos-contéiner que p acessa de forma local através do método

aloca_contéineres_locais.

Método aloca_ou_poda_processo

Definicao

= Alocagdo de um processador para o nd-processo p € seus nds-contéiner acessados de
forma local e alocagdo de processadores para os nos-contéiner acessados de forma
global. Caso ndo seja possivel alocar, poda o estagio_ideal.

Entrada

= p:nd-processo

Saida

= processadores_estado proximo atualizado.

Método

= conseguiu « aloca_contéineres_globais(p)

=  Se conseguiu = verdadeiro entdo

0 conseguiu — aloca_contéineres_locais(p)
= Forme listal ¢ com todos os nds-contéiner ¢; que armazenam dados de entrada de p,

ou seja ¢; tal que exista arco (c;, p)
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=  Se conseguiu = verdadeiro entdo

0 libera_espago_extra(l c)
= Sendo

0 lab poda estagio real(l c)

= Retorne

O método aloca contéineres globais cria uma lista com todos os nods-
contéiner que o processo p armazena dados de saida de forma global. Para cada
um deles ¢ necessario alocar um processador que possa armazena-lo, tarefa feita
pelo método encontra_processador _contéiner global.

Nao ¢ relevante considerar os nos-contéiner com dados de entrada acessados
de forma global, j4 que no momento da execug¢do deste método, estes nods-

contéiner ja foram alocados a algum processador € p acessa-os de forma global.

Método aloca_contéineres_globais
Definicao
= Alocagdo de processadores para os nos-cont€iner acessados de forma global.
Entrada
=  p:nd-processo
Saida
= processadores_estado_proximo atualizado
= varidvel booleana conseguiu indicando verdadeiro quando foi possivel alocar
contéineres.
Meétodo
=  Forme uma lista | com os arcos a; (p,c;) que conectam p a nos-contéiner ¢;, tal que
a;.acesso = global // arcos que representam saidas de p, pois as entradas globais de p
ja foram alocadas anteriormente e ndo precisam ser alocadas novamente
= Paracadaa;del
0 conseguiu « verdadeiro
0 Enquanto conseguiu = verdadeiro
" esp « citamanho maximo
= conseguiu — encontra_processador_contéiner global(p, c; esp)

=  Retorne conseguiu
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O método aloca contéineres locais cria uma lista com todos os noés-
contéiner que o processo p acessa (para leitura ou geracao de dados) de forma
local, calcula o espaco necessario para armazenar estes nos-contéiner, € chama o
método encontra_processador contéineres locais. Este método € responsavel
pela alocacdo de um processador para p e para todos os seus nos-contéiner
acessados de forma local.

Diferente dos nds-contéiner de entrada acessados de forma global, os dados
de entrada acessados de forma local devem ser considerados. No momento da
execu¢do deste método, estes nds-contéiner ja foram alocados a algum
processador, mas eles precisardo ser alocados ao mesmo processador em que p
for alocado. Como, neste ambiente, estd sendo considerado que o acesso ao disco
e a transferéncia de dados entre os discos ndo possui um custo alto, em
comparagdo com o tempo de execugdo dos nds-processo, a estratégia apresentada
aqui opta, sempre que possivel, pela alocagdo de um noé-processo a um
processador que ainda nao estd sendo utilizado por nenhum né-processo. Desta
forma, mesmo em um pipelining, os nds-processo serdo alocados
preferencialmente em processadores distintos, mesmo que isto signifique replicar
nés-contéiner em diversos processadores. Entretanto, sempre que um no-contéiner
nao tiver mais sendo acessado, seus dados poderao ser liberados, assim como no
ambiente pessoal.

As estimativas dos tamanhos dos nds-contéiner nos métodos
aloca_contéineres globais e aloca_contéineres locais sao feitas de forma
cautelosa, pois considera-se que € necessario encontrar um processador que seja
capaz de armazenar todos os nds-contéiner, que armazenam dados gerados por p,
com seu tamanho maximo. Isto ¢ assumido mesmo para os nds-contéiner que
terdo seus dados consumidos apenas por nos-processo de forma gradativa e que,
portanto, ndo necessitariam ser alocados a um processador com capacidade de
armazenamento para o seu tamanho méaximo, mas somente para o seu tamanho
minimo.

Uma outra forma de se fazer o calculo ¢ através de uma estratégia otimista,
que considere o tamanho minimo dos nds-contéiner ¢;s para o caso em que eles
fossem consumidos apenas por nds-processo de forma gradativa. Neste caso,
como 0s nds-processo p;s, consumidores de ¢;s, sdo analisados depois da alocagio

dos c¢is, € possivel que ndo existam processadores para aloca-los, e
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consequentemente, eles terdo que ser podados. Nesta situacdo, serd necessario
recalcular as alocagdes ja definidas, pois ¢;s terdo que armazenar mais dados que o
seu tamanho minimo, j& que estes dados serdo consumidos em uma outra etapa da
execucao pelos nos-processo p;s que foram podados.

No caso da estratégia cautelosa, caso nenhum processo consumidor de um
no-contéiner ¢; tenha sido podado, ¢ possivel liberar o espaco extra alocado no
processador para armazenar c;.

Como na estratégia otimista, o procedimento para recalcular as alocagdes ja
definidas ndo ¢ uma tarefa trivial. Como na estratégia cautelosa ¢ possivel liberar
espagos extras alocados (apresentado no método libera espaco_extra), optou-se

pela utilizagdo desta estratégia.

PUC-RiIo - Certificacdo Digital N° 0024138/CA

Método aloca_contéineres_locais
Definicao
= Alocagdo de um processador para o nd-processo p € seus nds-contéiner acessados de
forma local.
Entrada
= p:nd-processo
Saida
= processadores_estado proximo atualizado.
= variavel booleana conseguiu indicando verdadeiro quando foi possivel alocar
contéineres € processo.
Método
=  Forme uma lista 1 com os arcos a; (p,c;) ou (c;,p) que conectam p a nds-contéiner c; e
vice-versa, tal que a;.acesso = local
= esp—0
" Lo <}
= Paracadaa;del
0 lg¢ «1¢ O{c}
0 Se g for (c;, p) // arco que representa entrada de dados de p
= esp « esp + citamanho
0 Sendo // a; é (p,c;): arco que representa saida de p
" esp — esp + c;tamanho maximo
=  conseguiu — encontra_processador contéineres locais(p, 1_c;, esp)

= Retorne conseguiu
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Os métodos encontra_processador_contéiner global e
encontra_processador contéineres locais sdo responsaveis pela alocagdo de
processador.

No algoritmo de execugdo do workflow no ambiente pessoal existia uma
variavel k& que controlava o espago em disco da tinica maquina do ambiente. No
ambiente de laboratorio, cada processador m; possui seu espaco livre representado
por k;, sendo denominado K o somatorio de todos os k;. Para alocar um no-
processo p; a um processador m; € necessario que m; tenha instalado o programa
que o processo p; executa ¢ que haja espaco suficiente para armazenar os dados
dos nos-contéiner que p; acessa de forma local. Esta alocacao ¢ feita pelo método
encontra_processador_contéineres _locais. Além disso, € necessario que existam
outros processadores no ambiente que tenham espago para armazenar os dados
dos nos-contéiner que p; acessa de forma global, tarefa do método
encontra_processador_contéiner global.

Quando mais de um processador atende a estes requisitos para alocar nos-
contéiner (local ou global), ¢ necessario escolher o processador mais adequado
segundo alguma estratégia. Uma possivel estratégia seria baseada na capacidade
do processador, outra seria baseada no espaco (por exemplo, escolher o
processador que tem 0 menor espaco necessario para armazenar os nos-contéiner),
e uma mais complexa, poderia considerar a combina¢do dos dois fatores
anteriores. Em todas as estratégias, neste ambiente, serd dada prioridade aos
processadores que ndo possuem algum no-processo alocado ou que possuem nos-
processo com baixa complexidade de tempo de execugao.

E interessante notar que, no caso dos nos-contéiner com dados gerados de
forma global por seus nos-processo, eles podem ser re-alocados durante a
constru¢do do estdgio real, caso seja necessario liberar espaco local no
processador em que ele foi alocado. Isto é possivel porque o local de
armazenamento deles ndo ¢é relevante para os nos-processo que consomem seus
dados.

Ao alocar um noé-contéiner ¢; (com acesso local ou global) a um processador
m;, € necessario atualizar k; de acordo com o tamanho de c;.

Retornando ao método aloca ou _poda_processo, caso tenha sido feita a

alocagdo de um noé-processo, este método chama o método libera espaco_extra
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para, se possivel, liberar os espacos a mais que foram alocados aos nos-contéiner

de forma cautelosa.

Método libera_espaco_extra
Definicao
= Libera espaco extra alocado aos nos-cont€iner devido a estratégia cautelosa de
alocagdo de nds-processo e nos-contéiner a processadores.
Entrada
= lista_contéineres: lista de nos-contéiner cujos espagos serdao verificados para saber se
¢ possivel liberar espago extra.
Saida
=  Espago liberado.
Método
= Para cada c; de lista_contéineres
0 Forme listal p com todos os nds-processo p; que 1éem dados de c;, ou seja
pi tal que exista arco a;(c;,p)
0 todos consumidores alocados « verdadeiro
0 Paracadap;del p
= Verifique em processadores_estado proximo se p; esta alocado a
algum processador. Se ndo tiver sido alocado entdo
todos_consumidores_alocados « falso.
0 Setodos_consumidores_alocados = verdadeiro
= Atualize o tamanho necessario para alocagéo de c; para seu
tamanho minimo em processadores_estado proximo. Isto liberara
um espago no processador m; em que ¢; foi alocado de forma
cautelosa, ou seja, com seu tamanho maximo.

=  Retorne.

Caso nao seja possivel fazer a alocagdo de um processo p, o método
aloca_ou_poda_processo chama o método lab poda_estagio real, que chama o
método calcula poda para cada um dos nds-contéiner de p.

O método calcula poda estd baseado na mesma idéia do método
calcula_ganho apresentado no ambiente pessoal. Ele retorna os nos-processo
(lista /_processos_podar) e os nés-contéiner (lista / contéineres_podar) que terdo
que ser podados ao se retirar p, € os nds-contéiner que terdo seus tamanhos

modificados (lista ! contéineres mudar tamanho), pois, com a poda, terdo que
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materializar mais dados para que os nds-processo que tiveram sua execugao

postergada tenham acesso aos seus dados de entrada em outra etapa da execugao.
No fim da iteragdo feita em lab_poda_estdigio real, tem-se todos os nos-

contéiner e nés-processo que terdo que ser podados do estagio real. Chama-se

entdo o método poda_estagio real, idéntico ao apresentado no ambiente pessoal.

Método lab_poda_estagio_real
Definigdo
= Geréncia da poda de nds-contéiner e nds-processo do ambiente de laboratorio.
Entrada
= lista_contéineres: lista de nos-contéiner que devem ser podados.
Saida
= estagio-real podado.
Meétodo
= | processos podar — {}
= | contéineres podar — {}
= | contéineres mudar tamanho  {}
= Paracadac;del c
0 | processos podar 2,1 contéineres podar 2,
1 contéineres mudar _tamanho 2  calcula_poda(c;)
0 1 processos_podar — 1 processos_podar [J 1 processos podar 2
0 1 contéineres podar — 1 contéineres podar [J 1 _contéineres_podar 2
0 1 contéineres mudar tamanho — 1 contéineres mudar tamanho [
1 contéineres mudar_tamanho 2
= poda estagio real (I_processos podar, | contéineres_podar,
1 _contéineres mudar_tamanho);

=  Retorne .

Método calcula_poda
Defini¢ao
= Célculo dos nos-contéiner e nds-processo que devem ser retirados do estagio-real ao
se decidir pela retirada de um contéiner dos componentes conexos do estagio-real.
Entrada
= c: contéiner que se deseja retirar do componente conexo
Saida
= | processos_podar: lista de nos-processo que é necessario podar do estagio_real ao se

retirar o contéiner ¢
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= ] contéineres_podar: lista de nds-contéiner que é necessario podar do estagio real ao
se retirar o contéiner ¢
= ] contéineres mudar tamanho: lista de nos-contéiner que tero seus tamanhos
alterados se for feita a poda dos elementos de 1 processos podar e
1 contéineres podar do estagio real.
Meétodo
=  Forme uma lista I processos_podar com todos os nés-processo que produzem dados
emc
= Para cada processo p de | processos_podar:
0 Forme uma lista 1 contéineres de todos os contéineres c; # ¢ que p produz
dados:
= Paracada c; de | contéineres
e Forme uma lista lp; de processos p; # p que produzem
dados em ¢;
e Forme uma lista Ip, de processos p; # p que consomem
dados em ¢;
e | processos podar « 1 processos podar [J Ip; O Ip,
=  Forme uma lista | contéineres_podar com todos os nos-contéiner que os processos p
01 processos_podar produzem dados
=  Forme uma lista 1_cont€ineres_mudar _tamanho com todos os nds-contéiner que os
processos p U 1 _processos_podar consomem dados,
= Retire contéineres de 1 contineres mudar tamanho que estdo em
1 contéineres podar

= Retorne (1_processos_podar, | contéineres podar, | contéineres_ mudar tamanho)

6.4.3 Otimizacao Dinamica por Paralelizagao

A otimizagdo proposta até agora para o ambiente de laboratdrio baseia-se na
execucdo concorrente de processos através de pipelining de dados e de
compartilhamento de contéineres.

Como no ambiente pessoal, pipelining reduz o nimero de arquivos
temporarios e o tempo de apresentacao dos resultados intermediarios do workflow
ao pesquisador. J4 no ambiente de laboratorio, esta estratégia também reduz o
tempo de execucao do workflow. Sobre o compartilhamento dos contéineres, a
vantagem continua sendo, como no ambiente pessoal, evitar a replicagdo

desnecessaria dos dados.
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Além deste tipo de otimizagdo, ¢ possivel adotar outras estratégias no
ambiente de laboratério, como o de distribuicdo de dados de entrada e a
fragmentacdo horizontal do banco de dados. Estas duas estratégias, discutidas a
seguir, diminuem o tempo de execugdo do workflow. Elas sdo implementadas por
variantes do método encontra_processador _contéineres locais.

Como foi dito anteriormente, para alocar um né-processo p ¢ necessario
que:

* o0s nos-contéiner de entrada acessados de forma global (c.,) ja
estejam alocados a algum processador;

= 0s nos-contéiner de entrada acessados de forma local (c.;) sejam
alocados ao mesmo processador que p;

= o0s noés-contéiner de saida acessados de forma local (cy) sejam
alocados ao mesmo processador que p; e

* o0s nos-contéiner de saida acessados de forma global (cy) sejam
alocados a algum processador.

De acordo com a estratégia de alocacdo de processadores apresentada
anteriormente, 0s g € Cyo S0 0s mais flexiveis, ou seja, eles podem ser alocados a
qualquer processador. Ja os ¢, € ¢y devem ser alocados a0 mesmo processador em
que p executa, o que restringe o numero de processadores capacitados. Além
disso, a estratégia cautelosa restringe ainda mais este nimero.

Distribuicido de Dados de Entrada

A existéncia de um arco conectando p a cy do tipo gradativo indica que p
gera resultados independentes com relagcdo aos dados de entrada. Nesta situacao,
se p analisa seus dados de entrada em c,; ou c., também de forma independente,
ou seja, se p 1€ seus dados de entrada por arcos do tipo gradativo, ¢ possivel
alocar copias de p a varios processadores, sendo que cada uma 1€ uma parte dos
dados de entrada e, consequentemente, gera uma parte dos dados de saida. Este
procedimento diminui o espaco necessario para um processador executar uma
copia de p pois, apesar dos c.; ou ce, (lidos de forma gradativa) terem que ser
alocados com o mesmo tamanho em qualquer um dos processadores, 0s cy
diminuirdo de tamanho.

Como um exemplo, considere o workflow de genoma completo definido na
Figura 1. E viavel distribuir um conjunto de contigs para varios processadores ¢

executar o Glimmer em cada um deles a fim de paralelizar a tarefa de predi¢ao de
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genes. O resultado final ¢ simplesmente a unido dos resultados locais. Isto ¢
possivel porque o Glimmer 1€ os contigs que estdo nos nds-contéiner de entrada de
forma gradativa e gera os seus resultados (possiveis genes) de forma gradativa. O
né-contéiner que armazena os contigs deve ser alocado com o seu tamanho
minimo, ou seja, o tamanho do maior contig, independente se for usado um ou
varios processadores. Cada um deles precisa ter este espago disponivel. O no-
contéiner que armazena os possiveis genes tera tamanho diferente, dependendo se
um ou varios processadores forem selecionados. No caso de um tnico
processador, o método cauteloso reservara espago para armazenar todos os
possiveis genes de todos os contigs, como se eles nao fossem ser lidos por um
outro nd-processo em pipelining. No caso de varios processadores, o método
cauteloso continuara sendo aplicado, mas reservara espago para armazenar todos
0s possiveis genes para um numero reduzido de contigs. Quanto menor o numero
de contigs que a cépia do Glimmer executando em um processador tiver que
analisar, menor o espago que serd reservado de forma cautelosa.

A execucio do BLAST ¢ similar. E possivel distribuir um conjunto de
sequéncias de entrada entre diferentes processadores e executar o BLAST para
comparar cada sequéncia a um banco de dados de sequéncias, que deve ser
replicado em cada processador [WU-BLAST, 2004b]. Os resultados das
comparagdes sdo independentes e, portanto, ¢ possivel unir todos para apresentar
ao usudrio.

Em geral, analisando a semantica de cada processo, ¢ possivel decidir se ¢
vidvel particionar um conjunto de dados de entrada e aplicar a cada particdo uma
copia do processo, executando em um processador diferente. Se for viavel, ¢
necessario incluir processos de controle interno para particionar o conjunto de
entrada, e processos de controle interno para combinar os resultados gerados. Ao
decidir aplicar esta regra de otimizacdo, o gerente de execucdo deve adicionar
automaticamente tais processos de controle interno no workflow.

Uma outra forma de particionar um conjunto de dados de entrada seria
implementar o contéiner com estes dados como ChaveamentoLimitado,
Chaveamentollimitado, ArquivoChaveamentoLimitado ou
ArquivoChaveamentollimitado, dependendo de seus tipos de conexdes de entrada

e saida.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0024138/CA


PUC-RIo - Certificacdo Digital N° 0024138/CA

157

O particionamento ¢ distribui¢do dos dados de entrada podem ser feitos de
diversas maneiras. O particionamento e distribui¢do a priori aplica-se quando os
dados de entrada encontram-se em um contéiner implementado como um arquivo,
ou seja, quando todos os dados de entrada existem antes do inicio da execugdo.
Neste caso, os dados de entrada podem ser particionados e distribuidos entre as
copias do processo p, executando em processadores distintos, antes do inicio da
execucdo propriamente dita.

J& o particionamento e distribuicdo a posteriori caracteriza-se por distribuir
os dados de entrada as copias do processo em tempo de execugdo. O
particionamento e distribui¢cao pode adotar uma politica de round robin, ou seja,
distribuindo os dados de entrada entre os processadores de forma ciclica. Pode
ainda ser sob demanda, em que cada copia do processo, ao terminar de processar
um dado de entrada, retira o proximo do contéiner.

No caso da politica de round robin distribui-se melhor o espago gasto para
armazenar os resultados, mas pode se perder em tempo de execugdo. Ja se a
distribuicdo for por demanda, pode-se ganhar em tempo de execu¢do, mas ¢
possivel que o disco de um processador que possui velocidade de execugdao maior
seja completamente preenchido, impedindo-o de executar.

Fragmentaciao Horizontal do Banco de Dados

No segundo caso, quando existe um arco que conecta c.; a p do tipo ndo-
gradativo, geralmente c,; representa um banco de dados que serd utilizado por p
para analisar seus dados de entrada, localizados em um outro no-contéiner. Este
caso acontece em varios programas de Bioinformatica que acessam banco de
dados, como o BLAST, FAST e o HMMPFam. Todos estes programas comparam
suas sequéncias de entrada a um determinado banco de dados.

Neste contexto € possivel:

1. Fragmentar horizontalmente o banco de dados e distribuir os fragmentos entre
os processadores que irdo executar copias de p.

2. Executar as copias de p em cada processador, utilizando o fragmento local.

3. Mover os resultados locais para um processador central, que combinara os
resultados locais para obter o resultado final.

Assim, como na estratégia anterior, ¢ necessdrio incluir processos de
controle interno para particionar o banco de dados, e processos de controle interno

para combinar os resultados gerados. Ao decidir aplicar esta regra de otimizacao,
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o gerente de execucdo deve adicionar automaticamente tais processos de controle
interno no workflow. A ontologia deve conter a definicao destes processos de
controle interno.

Esta estratégia possui, como desvantagem, a necessidade de executar um
procedimento adicional para construir o resultado final a partir da combinacgao dos
resultados parciais. Como vantagem, possibilita a redugdo do tempo de execugdo
do workflow.

Por exemplo, no caso do BLAST, cada sequéncia de entrada deve ser
enviada para todos os n processadores. Cada copia de processo BLAST deve
realizar a comparagao da sequéncia de entrada com o fragmento local do banco de
dados. Os resultados parciais serdo enviados para um processador central que
deve executar um processo para intercalar os resultados parciais e formar o
resultado final.

Uma estratégia de fragmentagao horizontal do banco de dados, vidvel para
ser utilizada com o BLAST, consiste em criar os fragmentos com
aproximadamente o0 mesmo tamanho (niimero de bases ou residuos), sendo a soma
dos tamanhos de cada fragmento o tamanho total do banco de dados. Esta idéia
esta baseada na equagdo de complexidade de tempo do BLAST [Altschul, 1990],
que mostra que, fixando-se a sequéncia de entrada e os parametros do BLAST, o
tamanho do banco de dados ¢ o principal fator de influéncia na velocidade de
execu¢do do BLAST. Considerando que os processadores da arquitetura possuam
aproximadamente a mesma capacidade e ocupagdo, esta seria entdo uma boa

estratégia de fragmentacao horizontal do banco de dados para o caso do BLAST.

6.5 SGWBio no Ambiente de Comunidade

Esta secdo discute caracteristicas da implementacio do SGWBio no
ambiente de trabalho de comunidade.
Neste ambiente, suporemos que:
1. Todos os modulos do SGWBio executardo em um Unico processador,
como ilustrado na Figura 30.
2. Cada programa de Bioinformatica esta instalado em um ou mais (mas nao

necessariamente em todos) processadores que compdoem o ambiente.
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3. Para todo processador, o acesso a dados armazenados em outros
processadores (dados remotos) nao ¢ tao rapido quanto o acesso aos dados
locais.

4. Existem bancos de dados cujo acesso ¢ restrito, ou seja, cuja politica de
acesso ndo permite transferir seus dados para outros processadores do
ambiente.

De acordo com a suposi¢cdo 3, existe um custo para a transferéncia dos
dados de um determinado no-contéiner entre processadores. Este custo ¢ definido
como o tempo de transmissdo de uma unidade de dados de um processador para
outro, multiplicado pelo niumero de bytes a serem transmitidos, somado ao custo
fixo de inicializacdo de uma mensagem, multiplicado pela quantidade de

mensagens.

..............

Figura 30. SGWBio em um ambiente de trabalho de comunidade.

O custo de inicializagdo ¢ o intervalo de tempo maximo para que uma
instancia de processo em um determinado processador seja inicializado. Inclui o
tempo necessario para a autenticagdo de usuarios, verificagdo de permissoes e
inicializag¢ao dos itens de hardware e software necessarios [Azevedo, 2003].

Este custo de inicializagdo se faz necessario porque o compartilhamento de
recursos nesta arquitetura é condicional: cada processador, dono de um recurso,
define restricdes sobre quando, onde e o que pode ser feito com seu recurso. A

implementagdo de tais restricdes necessita de mecanismos para expressar politicas
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para o estabelecimento de identidade para os consumidores dos recursos
(autenticagdo) e para determinacdo se uma operacdo ¢ consistente com o0s
relacionamentos de compartilhamento (autorizagao).

O assistente podera ser implementado de forma a ser acessado apenas pela
maquina que tem o SGWBIo instalado, ou também por outras maquinas via rede,
como representado na Figura 30.

A otimizacdo via pipelining, formas de implementacdo de contéineres,
distribuicdo de dados de entrada e fragmentacio dos bancos de dados,
consideradas no ambiente de trabalho de laboratério, continuam sendo aplicéveis
a este tipo de arquitetura. Entretanto, devido a caracteristicas especificas deste
ambiente, o algoritmo de geréncia de execuc¢do, definido para o ambiente pessoal
e laboratdrio, deve ser adaptado através da extensdo e criagdo de métodos e
formas de implementacdo de contéineres. As proximas se¢des apresentam estas

adaptagoes.

6.5.1 Implementacao de Contéineres

No ambiente pessoal, argumentou-se que os nos-contéiner poderiam ser
implementados de acordo com a Tabela 13.

Como foi descrito anteriormente, o no-contéiner, no ambiente pessoal, pode
ser implementado como um BufferLimitado, Bufferllimitado, Arquivo,
ArquivoBufferLimitado e ArquivoBufferllimitado. Em um ambiente de
comunidade, estas estruturas também devem ser utilizadas, mas é necessario ter
um maior cuidado com a implementagdo dos buffers. O buffer ¢ ineficiente neste
ambiente quando produtor(es) e consumidor(es) de um mesmo no-contéiner,
estiverem sendo executados em processadores diferentes, pois havera um gargalo
para se realizar a transferéncia na rede de cada elemento do buffer,
individualmente.

Para minimizar este gargalo ¢ possivel implementar uma estratégia de
otimizagdo. Em lugar de transferir pela rede um dado por vez, assim que o
produtor gera-lo, aguarda-se a produ¢do de um conjunto de dados, formando-se a
nocao de pacote, que € enviado pela rede. Desta forma os nds-contéiner seriam

implementados pelas estruturas apresentadas na Se¢do 6.3.1 e por novas estruturas
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— PacoteBufferLimitado, PacoteBufferllimitado, ArquivoPacoteBufferLimitado e

ArquivoPacoteBufferllimitado — que incorporam esta nog¢ao de pacote.

6.5.2 Otimizacao Dinamica por Pipelining

Esta secdo discute como o algoritmo de geréncia de execugdo, apresentado
para os ambientes pessoal e de laboratério, pode ser adaptado para o ambiente de
comunidade.

Como nos ambientes pessoal e de laboratorio, o algoritmo recebe o
documento de especificagao do workflow, constréi o grafo bipartido do workflow
e inicializa os atributos dos objetos que compdem o grafo, ou seja, 0os nos-
processo, nds-contéiner e arcos. Feito isso, o gerente de execucao aguarda que um
nd-processo termine sua execugdo. Apos o término de um nd-processo, o gerente
calcula o estagio_ideal e o estagio real, ou seja, determina o que serd possivel
executar. Este enfoque ¢ idéntico ao do ambiente pessoal e de laboratério. A
diferenca encontra-se, assim como no ambiente de laboratério, no método de
obtencdo do estdgio real.

De forma semelhante ao ambiente de laboratdério, no ambiente de
comunidade, os programas de Bioinformatica, dados e recursos estdo disponiveis
e, mesmo replicados, em diversos processadores. Desta forma, apds a definicao do
estdgio _ideal (como no ambiente pessoal), € necessario descobrir qual(is)
processador(es) serdo responsaveis pela execugdo de um processo e pela
disponibilizag¢do dos dados e recursos.

Os processadores possuem propriedades que os diferenciam quanto a
capacidade, ocupacdo, programas de Bioinformatica instalados e dados
disponiveis.

De fato, os programas de Bioinformatica ndo estdo necessariamente
instalados em todos os processadores que compdoem o ambiente. Além disso, os
seus dados de entrada e recursos podem estar em diversos processadores,
conectados pela rede que compde o ambiente.

Diferentemente do ambiente de laboratério, no ambiente de comunidade, s
serd considerado o acesso local ja que o custo de acesso a dados remotos ¢

tipicamente bastante alto. Ou seja, ndo serd considerado acesso global, onde os
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processos 1éem ou geram dados em qualquer disco remoto como se fosse um
disco local.

Todos estes fatores devem ser considerados para a alocacdo de um processo
a um processador existente no ambiente, o que ¢ feito durante a constru¢do do
estagio real, conforme sera apresentado e justificado a seguir.

O algoritmo de geréncia de execugdo recebe como entrada o documento de
especificagdo do workflow e inicializa as mesmas estruturas de dados bésicas do
ambiente pessoal e as estruturas de dados representantes dos processadores, como
definido no ambiente de laboratorio. Entretanto, no ambiente de comunidade, um
arco nao possuira o atributo acesso.

Como a criagdo do estagio ideal ¢ feita da mesma forma que no ambiente
pessoal, ela serd omitida aqui. Entretanto, a obtengdo do estdgio real ¢ feita de
uma maneira particular a este ambiente.

No ambiente de comunidade, assim como no ambiente de laboratério, esta
tarefa deve considerar a existéncia de varios processadores, cada um com sua
limitacdo de espago em disco e com suas caracteristicas proprias. Desta forma, o
algoritmo necessita escolher um processador para cada processo pertencente ao
estagio_ideal. Caso isso ndo seja possivel, o algoritmo podara os nds-processo ¢
os nés-contéiner do estdgio ideal até que ele se torne viavel para ser executado.

A estratégia de construgdo do estdgio real no ambiente de comunidade
também serd baseada no caminhamento no grafo a partir dos seus nds iniciais até
os seus nos de fronteira (como no ambiente de laboratério). Obtém-se os nos-
processo do primeiro nivel dos componentes conexos do estdgio real, e calcula-se
0s espacos necessarios para a execu¢do de cada um deles. Este espago ¢ calculado
pelo método calcula espago, que soma o0s espacos necessarios para o
armazenamento dos dados dos contéineres por um processo p. Neste caso, todos
os contéineres serdo acessados de forma local.

Cria-se uma fila com estes nds-processo ordenados de forma crescente de
acordo com o espago calculado. Enquanto houver espaco livre em algum
processador do ambiente, tenta-se alocar o primeiro nd-processo da fila a algum
processador. Este tarefa ¢ feita pelo método com constroi estagio real, que €
idéntico ao método lab constroi_estagio_real, e que, portanto, sua apresentacao
sera omitida. A mudanca do nome do método justifica-se apenas para indicar o

ambiente em que sera utilizado.
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(0] método com_constroi_estagio real chama 0 método
aloca_processos_pipelining para tratar da alocacdo de um determinado processo p
e de todos os processos p; que consomem, de forma gradativa, dados gerados por
p, € assim recursivamente. Ou seja, aloca_processos_pipelining trata da alocacao
de todos os processos que formam um pipeline a partir de p.

A alocagdo de cada processo p ¢ feita pelo método
aloca_ou_poda _processo. Entretanto, este método ndo tentard alocar
processadores para os nos-contéiner que p acessa de forma global através do
método aloca contéineres globais, ja que estes nds-contéiner nao existem neste
ambiente. Sendo assim, o método sera idéntico ao do ambiente de laboratorio,
exceto pela retirada da primeira linha e, portanto, ndo serd apresentado aqui. A
tarefa principal do método € a alocagdo de um processador para p e para (todos) os
noés-contéiner que p acessa (de forma local) através do método
aloca_contéineres_locais (0 mesmo do ambiente de laboratdrio).

O método aloca contéineres locais cria uma lista com todos os nos-
contéiner que o processo p acessa (para leitura ou geragdo de dados), calcula o
espago necessario para armazenar estes nos-contéiner, ¢ chama o método
encontra_processador_contéineres _locais, responsavel pela alocacdo de um
processador para p e para todos os seus nos-contéiner. Caso a alocacdo seja feita,
chama-se o método libera_espago_extra para, se possivel, liberar os espagos a
mais que foram alocados aos nds-contéiner de forma cautelosa. Caso contrario, o
método aloca ou poda _processo chama o método grad poda_estagio real, que
chama o método calcula poda para cada um dos nos-contéiner de p. O método
grad_poda_estagio real ¢ idéntico ao lab poda estagio real. O nome foi
mudado apenas para ficar de acordo com o ambiente em que estd sendo
considerado.

No momento da execucao do método
encontra_processador_contéineres _locais, os nds-contéiner com os dados de
entrada ja foram alocados a algum processador. Porém, eles precisardo ser
alocados a0 mesmo processador em que p e seus nds-contéiner com dados de
saida forem alocados.

As estimativas dos tamanhos dos nds-contéiner continuam sendo feitas de

forma cautelosa, pois considera-se que € necessario encontrar um processador que
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seja capaz de armazenar todos os nds-contéiner que armazenam dados gerados por
p, com seu tamanho maximo.

O método encontra_processador contéineres locais ¢ responsavel pela
alocagdo de um processador m; a um no-processo p;. Para isso € necessario que m;
tenha instalado o programa que o processo p; executa e que haja espago suficiente
para armazenar os dados dos nos-contéiner que p; acessa.

Quando mais de um processador atende a estes requisitos para alocar nos-
contéiner, ¢ necessario escolher o processador mais adequado, segundo alguma
estratégia.

Como neste ambiente de comunidade, diferentemente do ambiente de
laboratdrio, estd sendo considerado que o acesso a dados ndo locais (e a
conseqiiente transferéncia de dados entre os processadores) possui um custo alto,
a estratégia apresentada aqui opta, sempre que possivel, pela alocagdo de um no-
processo a um processador tal que o custo da transferéncia de dados de entrada do
processo p seja o menor possivel. Desta forma, em um pipeline, a estratégia
tentara alocar os nos-processo preferencialmente nos mesmos processadores, ja
que isto evita a transferéncia de dados entre os processadores. Este tipo de
otimizagdo, dividira o workflow em sub-workflows, de forma que cada sub-
workflow sera executado por um processador.

Sendo assim, o método encontra_processador contéineres locais calculara
0 custo para a transferéncia dos dados de entrada, conforme definido
anteriormente, para cada um dos processadores que podem executar p; ¢ escolhera
o de menor custo.

Além de todos estes fatores j& discutidos, que sdo relevantes para a alocagao
de processador, antes de calcular o custo de transferéncia dos nds-contéiner de
entrada de p;, é necessario verificar, no caso de um né-contéiner que armazena um
banco de dados, se o processador de origem dos dados permite que seja feita a
transferéncia do banco de dados para um outro processador. Caso ndo seja
permitido, o recurso ¢ chamado de dncora, e serd obrigatdria a execugdo de p; no
mesmo processador em que a ancora estd, ndo importando o custo da transferéncia
dos outros nos-contéiner.

Caso seja possivel transferir os dados do banco, uma estratégia que pode ser
considerada para diminuir o custo da transferéncia ¢ a execu¢do de um filtro nos

dados, antes de sua transferéncia, diminuindo a quantidade de dados que devem
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ser transferidas, mas ndo influenciando nos resultados de p;. Esta idéia estd
baseada no fato de que ¢ menos custoso executar um filtro nos dados no seu
processador de origem, transferir estes dados e executar p; sobre eles, a transferir
todos os dados para entdo executar um filtro e p; sobre eles [Ozsu, 1999].

Caso ainda exista mais de um processador capaz de executar p;, assim como
no ambiente de laboratério, € possivel adotar outras estratégias baseadas na
capacidade do processador, no espaco dos nds-contéiner, ou na combinacao destes
dois fatores.

Uma sofisticagdo no método encontra_processador contéineres locais,
responsavel pela alocacdo de um processador m; a um nod-processo p;, seria, em
lugar de deixa-lo escolher um processador analisando somente os nos-contéiner de
pi, permitir que esta escolha fosse feita analisando também os nods-processo (e
seus respectivos nds-contéiner) que sdo executados apos p; de acordo com o

pipeline.

6.5.3 Otimizacao Dinamica por Paralelizagao

Um processador de um ambiente de comunidade pode ser simples, como os
apresentados na Figura 30, ou complexo, representando um ambiente de
laboratdrio interno. Neste ultimo caso, elege-se um dos processadores deste
ambiente de laboratério interno para ser uma interface para o ambiente de
comunidade. Desta forma, o ambiente de comunidade ndo precisa ter
conhecimento deste ambiente interno e, consequentemente, continuard executando
os algoritmos definidos anteriormente como se todos os processadores do
ambiente fossem simples. Contudo, os processadores complexos permitem a
utilizagdo das estratégias de otimizagdo dindmica por paralelizag¢do, que devem ser
gerenciadas pela interface do ambiente de laboratoério interno. Com isso, diminui-
se o tempo de execugao do workflow.

Uma outra estratégia que permite a diminuicdo do tempo de execucdo do
workflow ¢ baseada na idéia da fragmentacdao do banco de dados, apresentada no
ambiente de laboratério. Em um ambiente de comunidade, alguns bancos de dados
estardo replicados, sendo possivel executar copias de um mesmo processo para

analisar fragmentos do banco de dados. Os resultados parciais serdo enviados para
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um processador central que deve executar um processo para analisar os resultados
parciais e formar o resultado final.

Por exemplo, no caso do BLAST, cada sequéncia de entrada deve ser
enviada para todos os n processadores que possuem réplicas do banco de dados.
Cada copia de processo BLAST deve ser configurada para realizar a comparagao
da sequéncia de entrada com um determinado fragmento do banco de dados. Por
default, o BLAST faz a comparagdo da sequéncia de entrada com todas as
sequéncias do banco de dados. Entretanto, é possivel restringir a comparacdo em
um fragmento do banco de dados, configurando os parametros dbrecmin e
dbrecmax, que indicam a primeira e a ultima sequéncia que deve ser analisada do
banco de dados, respectivamente [ WU-BLAST, 2004a].

Como exemplos de bancos de dados replicados tem-se o SwissProt e o
TrEMBL que podem ser encontrados em [EMBL-EBI, 2004] e em [Expasy,
2004].

6.6 Comentarios Finais

As biossequéncias, principais dados analisados pelos programas de
Bioinformatica, sdo representadas por cadeias de caracteres (tirados de um
alfabeto de 4 caracteres, no caso de DNA, e de 20 caracteres, no caso de
proteinas) de diferentes tamanhos ou por estruturas bidimensionais ou
tridimensionais. Estas biossequéncias podem conter informagdes bioldgicas
importantes, mas que, na maioria dos casos, sdo dificeis de serem descobertas
devido a complexidade de suas representacdes. Assim, os programas de analise
destes dados também sdo complexos, baseando-se normalmente em heuristicas, ja
que a obtengdo do resultado 6timo é quase sempre computacionalmente inviavel.

Este ¢ o caso, por exemplo, dos programas de comparacao de sequéncias em
bancos de dados, como o BLAST e FAST, que foram criados devido a
complexidade de tempo quadratica do algoritmo Smith-Waterman, que encontra o
alinhamento 6timo entre um par de sequéncias. Da mesma forma, os programas
mais utilizados para montagem de fragmentos, como Phrap e CAP3, sdo baseados
em heuristicas, ja que a solu¢do otima ¢ construida através do alinhamento
multiplo de sequéncias, um caso ainda mais intratavel do que o alinhamento entre

pares de sequéncias. Outros exemplos, como os algoritmos Pratt e Teireisias de
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descobrimento de padroes em biossequéncias, o Glimmer de predi¢ao de genes e o
Modeller de obtencao da estrutura tridimensional de proteinas, podem ser citados,
pois também sdo baseados em heuristicas pelo mesmo motivo dos outros.

A defini¢do de funcdes de custo para estimar a priori o tempo € o espago
necessarios para a execucao destes programas de Bioinformatica ¢é tarefa bastante
complexa. Consequentemente, torna-se praticamente inviavel implementar
estratégias de otimizagdo a priori para workflows de Bioinformatica que sejam
baseadas em fung¢des de custo sofisticadas. Portanto, a estratégia proposta neste
capitulo estima a posteriori (durante a execu¢ao) os tamanhos dos contéineres de
forma bastante cautelosa, aloca a posteriori os processos aos processadores, € esta
baseada em heuristicas de pipelining e de paralelizagdo de processos, que nao
dependem de fungdes de custo complexas, € que sdo vantajosas quanto a espaco e
tempo de execucao, dentro de expectativas razoaveis.

No caso do ambiente pessoal, a estratégia de pipelining ndo diminui o tempo
final de execucao do workflow, pois os recursos da maquina centralizadora serao
divididos para atender aos processos concorrentes. Entretanto, esta estratégia
contribui para reduzir o numero de arquivos temporarios e para que os resultados
intermediarios sejam fornecidos ao pesquisador mais rapidamente. Ao acessar os
resultados intermediarios, o pesquisador pode decidir continuar ou ndo a execugao
do workflow.

Nos ambientes de laboratério e de comunidade, o pipelining reduz o numero
de arquivos temporarios e o tempo de apresentacdo dos resultados intermediarios
do workflow ao pesquisador e, ainda, reduz o tempo de execucao do workflow.

As formas de implementacdo dos contéineres, em todos os ambientes, ¢é
vantajosa pois evita a replicacdo desnecessaria dos dados e a sincronizacdao dos
processos (produtores e consumidores). Evitando-se a sincronizagdo, no ambiente
pessoal, reduz-se o tempo de apresentacdo dos resultados intermedidrios do
workflow, ¢, nos ambientes de laboratorio ¢ comunidade, além desta reducao, ha
também uma melhora no tempo total de execu¢ao do workflow.

Além do pipelining, ¢ possivel adotar outras estratégias de otimiza¢ao nos
ambientes de laboratorio e de comunidade, baseadas na paralelizagao de copias de
processos através de distribuicdo de dados de entrada e da distribui¢do de
recursos. Estas estratégias diminuem o tempo de execu¢do do workflow.

Entretanto esta idéia também pode ser utilizada para permitir maior confianca no
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sistema. Em situagdes criticas, ¢ interessante paralelizar copias de processos para
se ter garantia do sucesso de sua execucgdo. Além disso, caso um processo de
inspe¢do descubra que ocorreu algum erro de execugdo ou ocorra alguma falha em
um processador, o gerente de execug¢do pode alocar uma outra maquina que
possua uma copia do processo que estava sendo executada. Isto deve ser feito caso
nao seja detectado um erro de programagdo e que, consequentemente, se repetira
durante uma préxima execuc¢do com a copia do processo, mesmo que instalada em
outra maquina. No caso de erro de programacdo, ¢ possivel utilizar um outro
programa de Bioinformatica que desempenhe a mesma tarefa.

A otimizagdo do workflow dividindo-o em sub-workflows foi proposta
apenas no ambiente de comunidade. No ambiente pessoal, como s6 existe um
processador, esta estratégia ndo se aplica. Em um ambiente de laboratdrio, esta
estratégia poderia ser utilizada, mas como o custo de execucdo de um processo
neste ambiente ¢ muito mais alto que o da transferéncia dos dados, optou-se pela
alocacdo de cada processo em processadores distintos enquanto fosse possivel,
ndo priorizando, consequentemente, a criagdo de sub-workflows. No ambiente de
comunidade esta estratégia foi adotada pois era necessario contar com o custo da
transferéncia dos dados.

Outra otimizagdo que pode ser aplicada em ambiente de comunidade e de
laboratdrio ¢ a denominada otimizagdo global. Por otimizagdo global, entende-se a
otimizagdo de varios workflows que estejam trabalhando no mesmo dado,
aproximadamente ao mesmo tempo, para reduzir o volume de dados acessado.
Esta otimiza¢ao pode envolver acesso simultaneo a dados em cache ou até mesmo
o caching de dados entre diferentes transagdes, como implementado em bancos de
dados orientado a objetos.

A otimizagdo global traria, como vantagem, a redu¢do do volume de dados
acessado em disco e, consequentemente, a diminui¢do do tempo de execucao dos
workflows.

No ambiente de comunidade, a ontologia poderia cobrir ainda uma
descri¢ao dos processadores, incluindo outras propriedades de qualidade, como
confiabilidade e disponibilidade. A confiabilidade ¢ a razdo entre o numero de
requisi¢des atendidas pelo processador para executar um processo ou
disponibilizar um dado ou recurso sobre o numero de requisi¢cdes efetuadas. Em

uma arquitetura distribuida, as maquinas podem estar disponiveis, mas ndo serem
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capazes de atender um pedido devido a problemas de congestionamento de rede
ou de erros de implementacdo [Azevedo, 2003]. A disponibilidade ¢ a
porcentagem de tempo em que uma maquina estd disponivel para atender uma
requisicdo de instancia de processo, dado ou recurso [Azevedo, 2003]. Estas
caracteristicas também poderiam ser utilizadas pelo SGWBio para classificar qual
¢ o melhor processador a ser alocado.

E interessante ressaltar que os algoritmos de geréncia de execugdo
apresentados nesta tese ndo utilizaram técnicas conhecidas por Queueing
Networks e Petri Nets pois elas sdo baseadas em modelos de comunicagdo de
processos mais simples que os definidos nesta tese (através da Tabela 6) para os
workflows em Bioinformatica.

Os algoritmos de geréncia de execucdo sdo naturalmente executados pelo
moédulo gerente de execugdo. No caso do ambiente pessoal serd implementado
pela classe PersonalExecutionManager, no ambiente de laboratorio sera
implementado pela classe LaboratoryExecutionManager, ¢ no ambiente de
comunidade serd implementado pela classe CommunityExecutionManager. Em
todos os casos, o gerente de execugdo recebe o documento de especificagdo do
workflow, que ¢ elaborado pelo gerente de otimizagao.

O gerente de otimizacdo ¢ entdo o responsavel pela criacdo deste
documento, considerando informagdes definidas na ontologia, que permitem que
ele inclua automaticamente processos de transformacao de formatos, de inspecao,
de armazenamento dos resultados no data warehouse do sistema, além de permitir
a definicdo de tipos de contéineres adequados para que o gerente de execucao
possa realizar a execu¢do de forma otimizada.

Os tipos de contéineres (gradativo, ndo-gradativo e misto) estdo associados
as suas formas de implementacdo e as escolhas das otimizag¢des que serdo feitas
durante a execucdo. Desta forma, o gerente de otimizacdo ¢ responsavel pela
otimizagdo a priori e o gerente de execugdo pela otimizagdo a posteriori.

A ontologia apresentada no Capitulo 3 deve ser estendida para contemplar
os processadores, suas propriedades e seus relacionamentos com 0S processos €
dados. O gerente de ontologia deve informar ao gerente de execugdo a capacidade
de um processador (ou seja, suas caracteristicas fixas, como velocidade de CPU e
tamanho de disco) e os programas de Bioinformatica instalados e dados

disponiveis. Com isso, o gerente de execucdo, conhecendo a ocupagdo do
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processador (ou seja, suas caracteristicas em um determinado momento como
espago em disco disponivel), pode aplicar os métodos definidos neste capitulo
para escolher qual ¢ o melhor processador para executar um determinado
processo.

As estratégias apresentadas para todos os ambientes estdo focadas no espago
em disco que serd necessario para a execugao dos workflows, tendo em vista o
enorme volume de dados que ¢ utilizado pelos workflows em Bioinformatica.
Contudo, ¢ interessante também a adocdo de técnicas de otimizacdo visando
melhorar o gerenciamento de memoria principal, diminuindo a paginagdo e,
consequentemente, aumentando a velocidade de execucdo dos processos. Um
exemplo deste tipo de estratégia pode ser encontrado em [Lemos, 2000a], que
apresenta uma proposta para melhorar o gerenciamento de memoria feito pelos
programas da classe BLAST, e que pode ser adotada em conjunto com as

otimizagdes propostas nesta tese.
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