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Resumo. Este trabalho apresenta uma avaliacdo de desempenho da paralelizacdo do
sequenciamento de DNA em ambientes com aceleradores. O seu objetivo é analisar
os ganhos de desempenho alcangados nos dois modelos de aceleradores. Uma versdo
paralela foi implementada utilizando o ambiente CUDA da NVIDIA para explorar os
dois modelos de arquiteturas. Os resultados iniciais demonstram reducdes no tempo
total de até 7,4 e de até 12, 4 vezes quando executado nas placas GPGPU.

1. Introducao

Aplicagdes de simulacdo, previsao do tempo, exploracdo de petréleo, modelagem climatica
e sequenciamento de genoma requerem equipamentos com grande poder de processamento e
modelos eficientes. Algumas dessas aplicacOes cientificas tem feito uso de unidade de processa-
mento grafico de uso geral (GPGPU) para conseguir simular problemas reais e atingir resultados
precisos [Pavan et al. 2018, Martinez et al. 2018, Padoin et al. 2013]. Mais especificamente, as
pesquisas que envolvem a comparagdo e sequenciamento de DNAs usam algoritmos que execu-
tam procedimentos de grande complexidade o que resulta em elevados tempos computacionais.
Nesse contexto, diferentes abordagens tém sido implementadas para execu¢do paralela alme-
jando explorar o poder computacional das atuais geracdes de GPUs.

Esta drea de pesquisa, hoje denominada de Bioinformaética, trabalha com grande comple-
xidade de sequenciamento de genomas, resultado este do volume de dados que € analisado, em
especial na comparagao de longas sequéncias. O alinhamento de sequéncias € cada vez mais re-
alizado em andlise genética de organismos e possui grande importancia em estudos de evolucdo
molecular, bem como na deteccao de novos virus ou ainda na predi¢des de doengas.

Neste contexto, o objetivo deste trabalho € avaliar os ganhos de desempenho da
paralelizacdo do sequenciamento de DNA em ambientes com aceleradores. Para tanto foi uti-
lizado uma implementagdo paralela que realiza o sequenciamento de DNA com os modelos
de programacdao CUDA permitindo que a mesma seja executada nas diferentes arquiteturas. A
solucdo, utilizada baseia-se em uma versdao modificada do algoritmo Smith-Waterman sendo
capaz de realizar buscas com sequenciamento de 4 caracteres.

O restante do trabalho esta organizado da seguinte forma. A Secdo 2 discute os trabalhos
relacionados. A Secdo 3 apresenta a paralelizacdo do algoritmo de alinhamento de DNA e
descreve a metodologia utilizada na implementacao bem como o ambiente de execug¢do utilizado
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na realiza¢do dos testes. Resultados sdo discutidos na Se¢do 4, seguidos das conclusdes e
trabalhos futuros.

2. Trabalhos Relacionados

As pesquisas realizadas buscam a comparagao de sequéncias bioldgicas almejando definir a si-
milaridade denominada de alinhamento entre duas sequéncias de nucleotideos ou aminoécidos.
A similaridade é calculada por match onde se encontram as coincidéncia e mismatch para as
posicoes de divergéncia entre as sequéncias. Alguns algoritmos utilizam também penalizag¢do
ou gap para os sequenciamentos onde € necessario adicionar um espaco em uma das sequéncias
para obter o alinhamento [Mount 2004].

Dentre os tipo alinhamento, quatro sao os mais reconhecidos: global, local e semi-global
e Multiple Sequence Alignment (MSA). No primeiro tipo de alinhamento, global, as duas
sequéncias sdo comparadas em toda a sua extensao de sequéncias. Assim, a implementacao
avalia se todos os caracteres das sequéncias estdo em alinhamento. No segundo tipo de alinha-
mento, local, uma parte de cada uma das sequéncias é alinhada. Esta pesquisa busca definir
uma regido de maior similaridade entre as duas sequencias analisadas. Ja o alinhamento semi-
global, busca definir o prefixo ou o sufixo das sequéncias a estdo sendo alinhadas. Por fim, o
alinhamento multiplo de sequéncias mais conhecido por MSA permite que varias sequéncias
sejam alinhadas ao mesmo tempo [Batzoglou 2005, Edgar and Batzoglou 2006]

As pesquisas atuais usam algoritmos para realizar a compara¢do de sequéncias e definir
o alinhamento. Sao representados por, A (adenina), C (citosina), G (guanina) e T (timina) para
pesquisas de nucleotideos em DNA e A, T, G e U (Uracila) para pesquisas de nucleotideos
em RNA. Assim, como resultado, as implementa¢des definem uma matriz similaridade a qual
apresenta um escore final obtido. Muita delas, sdo baseadas em algoritmos exatos, que buscam
um alinhamento 6timo, ou algoritmos heuristicos, que adotam técnicas para encontrar solucdes
sub-6timas. Dentre os algoritmos exatos os mais conhecidos s@o Needleman-Wunsch, Smith-
Waterman, Gotoh, Myers-Miller e Fickett.

A utilizagdo de Unidade de processamento grafico de uso geral (GPGPU) tem-se mos-
trado como uma solugao para incrementos de paralelismo. Simulagdes cientificas que utilizam
GPU tem alcancado ganhos de desempenho em pesquisas de DNA.

No trabalho de Baskett foram alcancados ganhos de uma ordem de magnitude com
a adocdo GPU na pesquisa de DNA em comparagdo com o método de pesquisa sequen-
cial [Baskett et al. 2017]. Rastogi apresenta uma implementacdo usando CUDA para a es-
tratégia DFS (Depth First Search). Os resultados do emprego da metodologia proposta
alcancaram um fator de aceleracdo médio de sete, em comparacdo com o da execucdo
da CPU [Rastogi and Guddeti 2014]. Samsi apresenta uma implementacdo para GPU de
comparacao de sequéncia de DNA que adota uma abordagem de multiplicacdo de matriz so-
brecarregada para comparagdes de DNA [Samsi et al. 2017].

Diferente de outras abordagens que alocam carga de trabalho nas arquiteturas de CPU
e GPU, ou trabalhos que usam GPUs para obter ganhos de desempenho considerdveis quando
comparados a arquitetura tradicional de CPU, nosso objetivo visa aumentar o desempenho con-
siderando o uso de diferentes estratégicas para acessar diferentes niveis de memoria das GPUs.



3. Implementacao Paralela e Metodologia de Avaliacao

O algoritmo de alinhamento utilizado para analisar os ganhos de performance utiliza um ar-
quivo com as 24 combinagdes de A, C, G e T de um DNA. Primeiramente o algoritmo busca
a quantidade que cada um dos 24 nucleotideos estd presente no primeiro DNA. Na sequéncia
ele verifica se os 5 nucleotideos mais encontrados no primeiro DNA encontram-se na mesma
posicao no segundo DNA.

A implementacao paralela para GPGPU foi desenvolvida utilizando CUDA e almeja utili-
zar todos os cores disponiveis em cada placa acelaradora da fabricante NVIDIA. A programacado
com CUDA pemite o acesso aos diferentes niveis de memoria das GPUs, as quais sdo: global,
local, texture, constant, shared e register memory. Os dados armazenados em cada nivel sao
visiveis e acessados de diferentes modos. Quando armazendos em memoria global podem ser
acessados por todos os blocos e threads. Ja em memdria local e registradores, os dados pos-
suem acesso restrito as threads que escreveram os dados. Por fim, em memdria compartilhada
¢ somente acessada pelas threads de um mesmo bloco.

A implementacao foi realizada com a versao 6 do CUDA que permite o uso da Memoria
Unificada. Deste modo, a programacgao € facilitada e os aplicativos possuem acesso as duas
memorias, da CPU e da GPU, sem a necessidade de copiar dados manualmente entre elas.

Para validar a estratégia de proposta foram utilizados dois equipamentos. O primeiro
com processador Intel Core 17-8700 3.20GHz, 16 GB de Memoria RAM, acelerador NVIDIA
GeForce GTX 1050 Ti com 4GB de GDDRS e 768 CUDA cores. O segundo com processador
Intel Core i7-9750 2.60 GHz, 16 GB de Memoria RAM, acelerador NVIDIA GeForce GTX
RTx 2060 com 6GB de GDDR6 e 1920 CUDA cores. O Sistema Operacional instalado é
Linux Mint com o kernel 4.15.0-70-generic. A implementacdo do algoritmo foi realizada na
linguagem de programagdo C, com o compilador g++ a versdao 7.4.0 e o nvcc 10.1.243. Os
resultados apresentados representam uma média de 10 repeti¢des.

4. Resultados

Na Figura 1 sdo apresentados os tempos de execu¢ao mensurados nas execugoes realizadas com
os dois modelos de GPGPU.
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Figura 1. Tempos de execucao (s) nos diferentes modelos de GPGPU



No primeiro modelo de GPU foram variados o ndmero de cores entre 12 a 768 CUDA
cores € no segundo de de 12 a 1920. Nos testes, os tempos de execucdo foram reduzidos de
1306, 1 segundos para 105, 4 segundos no primeiro modelo e de 538, 31 segundos para 73,1
segundos no segundo modelo. Tais redugdes representa ganhos de 12,4 e de 7,4 vezes respec-
tivamente. Destaca-se que maiores ganhos nao foram alcancados devido a parte sequencial do
codigo que realiza sincronismo entre as duas etapas da implementacao.

5. Conclusoes e trabalhos futuros

Este trabalho apresentou uma avaliacdo de desempenho da paralelizacao do sequenciamento de
DNA em ambientes com diferentes aceleradores. Os resultados preliminares da versao paralela
implementada apresentaram reducdes no tempo total de execugao.

Como futuros trabalhos, pretende-se realizar melhorias no algoritmo analisado os dois
tipos de gerencimaneto de meméria com cudaMalloc() e cudaMallocM anaged(). Também
pretende-se analisar os ganhos com a paraleliza¢do de outros algoritmos que buscam alinha-
mento 6timo ou algoritmos heuristicos.
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