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Resumo. Este trabalho explora a utilização do algoritmo de Evolução Diferen-
cial paralelizado com MPI. O speedup obtido permite a utilização de operado-
res de busca de maior custo computacional. Os resultados preliminares indicam
que há um speedup significativo da aplicação.

Proteı́nas são macromoléculas essenciais para as formas de vida conhecidas, de-
sempenhando papéis regulatórios, metabólicos e estruturais [Walsh 2002]. Sua estrutura
tridimensional, que está diretamente associada a sua funcionalidade, é determinada ex-
perimentalmente em laboratório através de um processo lento e caro. Atualmente, o
problema de predição de estrutura de proteı́na (PSPP) é considerado um problema em
aberto tanto na Ciência da Computação quanto na Bio-informática estrutural e é conside-
rado NP-difı́cil [Guyeux et al. 2014]. Portanto, a utilização de métodos exatos se torna
inviável até mesmo para instâncias de pequeno porte. Sendo assim, abre-se oportunidade
para utilização de heurı́sticas e meta-heurı́sticas para solução do problema. Considerando
a complexidade do problema envolvido, algoritmos meta-heurı́sticos básicos demonstram
limitações e são incapazes de obter soluções significantes em instâncias mais complexas.
Logo, o emprego de métodos avançados e a agregação de informações sobre o problema
torna-se necessário para uma melhor solução do problema. Além da dificuldade do pro-
blema, tem-se ainda a necessidade de avaliar um grande número de funções para determi-
nar a qualidade das soluções durante o processo de otimização, ocupando a maior parte do
tempo de execução. Deste modo, a aplicação de uma arquitetura computacional paralela
eficiente torna-se necessária para poder escalar a complexidade do PSPP. Com isto em
mente, este trabalho tem como objetivo explorar paralelismo no algoritmo de Evolução
Diferencial (Differential Evolution - DE). O algoritmo DE é um otimizador para proble-
mas de domı́nio contı́nuo [Storn and Price 1997] e foi utilizado com sucesso no PSPP em
[Narloch and Parpinelli 2017] e [Oliveira et al. 2017]. O modelo de ângulos e torsões é o
empregado neste trabalho.

A proposta de paralelização consiste em utilizar uma estratégia master-slave para
efetuar a avaliação da energia potencial residual das conformações. O processo master é
responsável por executar todas as operações relacionadas ao DE enquanto que os proces-
sos slave são responsáveis pela avaliação das conformações. Para medir o desempenho
do método mediu-se o tempo médio total gasto em cada execução do DE. Variou-se o
número de processos slave entre 1 e 4 e comparando com a implementação serial. A
máquina utilizada para testes possui um processador Intel Core i5-3570k com 4 núcleos
e 16 Gb de RAM. O DE foi executado 10 vezes com os seguintes parâmetros: Cr = 1.0
e F = 0.5, 5000 gerações e 100 indivı́duos. Os testes foram conduzidos na proteı́na
1ZDD, que possui 34 aminoácidos e 179 ângulos a serem otimizados. Como esperado, as



Tempo de execução Speedup
Serial 72m 1.00
1 slave 74m 0.97
2 slaves 43m 1.82
3 slaves 34m 2.07
4 slaves 56m 1.28

Tabela 1. Tempo médio por execução e speedup

aplicações com e sem paralelização não apresentam diferenças significativas nos resulta-
dos da otimização.

Na Tabela 1 pode-se observar que o aumento do número de processos slave reduz
o tempo médio gasto por execução do algoritmo DE. Observa-se que quando o número
total de processos é menor ou igual ao número de núcleos da máquina obtêm-se uma
redução no tempo de processamento. Já quando este número é extrapolado o processo
master passa a competir por recursos e isto leva a atrasos na comunicação, tendo em vista
que o processo master é o mais sensı́vel a gargalos. Comparando a implementação serial
com a paralela utilizando apenas um slave nota-se que não há um aumento significativo
no tempo de processamento, indicando que existe apenas um pequeno overhead devido
a utilização do MPI. Analisando-se o speedup pode-se observar que o ganho máximo
ocorre quando há 3 processos slave. O fato do speedup estar a quase uma unidade de
distância do valor ideal 3 é devido a existência de trechos de códigos seriais no algoritmo.
Ao sobrecarregar os núcleos o speedup cai consideravelmente.

A implementação foi desenvolvida com python3.5 e mpi4py. O uso destas fer-
ramentas permitiu uma rápida prototipagem do método e foi capaz de apresentar uma
redução significativa de velocidade no processo de predição, possibilitando novos dire-
cionamentos na pesquisa. Trabalhos futuros incluem a paralelização de mais porções do
código com o objetivo de melhorar o speedup. Pode-se ainda utilizar controle automático
de parâmetros e aplicar um modelo distribuı́do em ilhas como modelo de paralelismo.
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