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Este trabalho discute o projeto e implementacdo de uma ferramenta que prové dados voltados para programas de
Bioinformatica, denominada BioProvider. A ferramenta utiliza politicas ad-hoc de gerenciamento de buffer que li-
dam com dados de seqiiéncias muito grandes e possibilita o controle do escalonamento de processos. Foi usada uma
abordagem ndo intrusiva para viabilizar a utilizagdo da ferramenta com os programas aplicativos de uso corrente
pelos usudrios. Neste trabalho, BioProvider foi instanciada para funcionar com o programa BLAST de comparacoes

de sequiéncias.
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Introducao

Este trabalho propée uma estratégia de implemen-
tagio nio intrusiva para uma ferramenta provedora de
sequéncias biologicas que gerencia eficientemente o buffer
e permite controlar o escalonamento dos processos. A
ferramenta — denominada BioProvider - é usada de manei-
ra transparente aos aplicativos pois a comunicacio com
estes é realizada por meio de um device driver que substitui
as chamadas das funcdes de leitura e escrita de arquivos
do banco de dados do sistema operacional.

Uma das tarefas mais importantes na analise dos
dados de Biologia Molecular é a de comparagdo de se-
quéncias, base para varias outras manipulagdes mais ela-
boradas. Informagoes acerca da funcionalidade de genes
e proteinas, a localizagdo dos genes nos cromossomos,
entre outras informagoes, sio inferidas através de com-
paragbes com seqiiéncias conhecidas, armazenadas junto
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com suas anotagdes em bancos de dados como o Genbank
(Benson et al., 2005) e o SWISS-PROT (SIB, 2007). Os
programas da familia BLAST (ALTSCHUL et al., 1990)
sdo os mais utilizados para tais comparagoes.

Assim, instancia-se neste artigo a ferramenta Bio-
Provider para uso com programas BLAST. Por ser trans-
parente aos programas, a ferramenta aqui apresentada
é facilmente extensivel, podendo ser modificada para
prover dados para outros aplicativos, usar outras politicas
de substituico de paginas na geréncia de buffer ou mesmo
prover dados armazenados em formatos diferentes dos
lidos por processos clientes, convertendo-os em tempo de
execugdo. Em particular, neste trabalho mostramos uma
grande vantagem da abordagem néo intrusiva: BioProvi-
der pode ser usada com duas implementagdes distintas
do programa BLAST, também as mais populares, NCBI
BLAST (NCBI, 2007) e WU-BLAST (WU, 2007).
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Este artigo estd organizado da seguinte forma: na
proxima Secao, discute-se uma proposta de gerenciamen-
to de buffer especifica para o BLAST, objetivo de uma
das instanciagoes da BioProvider aqui realizadas. Depois,
na Secdo 3, a arquitetura da ferramenta é descrita em
mais detalhes, ja levando em consideracio a politica de
substitui¢do de paginas mais adequada. A Secdo 4 traz
um detalhamento da parte experimental no que diz res-
peito ao escalonamento dos processos. Por fim, a Se¢io
5 traz alguns resultados que ilustram as vantagens do
uso de BioProvider quando instanciada para o BLAST
e a Seclo 6 encerra o artigo com as conclusoes.

Gerenciamento de Buffer
para o Blast

O algoritmo do BLAST consiste em uma heuristica
para o alinhamento local de biosseqtiéncias, e € usado para
comparar seqiéncias de consulta com bancos de dados de
sequiéncias. Os bancos de dados lidos pelo BLAST pos-
suem um formato especifico (WU, 2007) e sdo compostos
em geral por 3 arquivos: um de seqiiéncias (.psq), um de
anotagoes associadas as seqiiéncias (.phr) e um com indices
relacionando as seqiiéncias as suas anotacoes (.pin).

O algoritmo basico do BLAST possui trés etapas e
seu funcionamento é detalhado em Altschul et al. (1990).
Na segunda etapa do BLAST, toda a base (ou arquivo) de
sequiéncias € varrida. Esta é também a etapa na qual ha
um maior nimero de acessos ao disco. Ja que o BLAST
1é diretamente de arquivos do sistema operacional, a lei-
tura das seqtiéncias do banco nesta etapa do algoritmo ¢é
feita de maneira ineficiente em algumas situagoes muito
comuns. Esta ineficiéncia ocorre quando o arquivo de se-
quiéncias nio pode ser mantido inteiramente na meméria
e diversos processos sdo executados ao mesmo tempo, ja
que ndo sdo usadas técnicas de gerenciamento de buffer
para aproveitar partes do banco de seqiéncias presente
em memoria. Deste modo, a execucio de cada processo
devera fazer com que parte do banco de sequiéncias seja
lida mais de uma vez do disco para a memoria durante
a segunda etapa do algoritmo.

A segunda etapa do algoritmo BLAST possui as
seguintes caracteristicas:

- as sequéncias do banco de dados sdo lidas de
maneira seqiiencial. Logo, é possivel prever as proximas
paginas que serdo necessirias aos processos e trazé-las
para o buffer antes mesmo de serem requisitadas, reali-
zando o prefetching;

« varios processos podem acessar o banco de dados
ao mesmo tempo e, por isso, é desejavel que eles com-
partilhem paginas do buffer;

*nao é importante a ordem em que € realizada cada
comparagio da seqiiéncia de consulta com as seqiiéncias
do banco de dados. Por isso um processo BLAST pode
comegar sua comparagio por qualquer seqiiéncia do ban-
co desde que, ao final da execuciio, todas as seqiiéncias
tenham sido utilizadas na comparagao.

Devido as caracteristicas descritas, foi sugerida em
LEMOS et al. (2003) uma estratégia adhoc de gerencia-
mento de buffer para o BLAST. Sao usadas estruturas de
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armazenamento de seqiiéncias na memoria, denominadas
anéis. Estes consistem de buffers na meméria para o qual o
arquivo de seqiiéncias do banco vai sendo carregado aos
poucos, sendo sua politica de atualizacio circular, seme-
lhante a politica de substituicao de paginas FIFO. Um anel
¢ lido pelos varios processos BLAST de maneira comparti-
lhada, sendo que as atualizacoes de partes do anel ocorrem
quando todos os processos em execucdo sendo atendidos
ja tiverem consumido a informagdo disponivel.

Uma das vantagens desta estratégia é permitir que
cada processo BLAST, quando iniciado, possa comegar
a ler o arquivo de seqiiéncias a partir do ponto em que
este se encontra disponivel no anel, ji que a ordem de
leitura das seqiiéncias ndo é importante. Como o inicio
do arquivo de seqtiéncias é carregado novamente para o
anel ao final de um ciclo de leitura, o novo processo lera
todas as seqiiéncias anteriores a seqiiéncia inicialmente
considerada, completando a leitura do arquivo.

Esta estratégia de uso eficiente do buffer é interes-
sante para ser oferecida com o BLAST, pois, além de
possibilitar o prefetching, permite que varios processos
compartilhem um buffer, diminuindo o tempo das leituras
de paginas contendo seqiiéncias do disco para a meméria.
Este gerenciamento de buffer especial serd instanciado na
ferramenta BioProvider, como serd detalhado a seguir.

Abordagem nao-intrusiva
de BioProvider

Pode-se implementar a ferramenta BioProvider de
forma que os aplicativos da biologia molecular sofram
modificagbes (intrusiva) em seu cédigo ou de forma
transparente e independente dos programas de aplicagio
(nao-intrusiva), sem alteracao do cédigo.

A maneira intrusiva substitui, no cédigo dos aplica-
tivos, cada chamada as fungoes de leitura de seqiiéncias
por outras fungdes que se comunicam com um processo
provedor de dados, que por sua vez ir realizar o geren-
ciamento de meméria e do buffer. Para a implementacao
nio-intrusiva no cédigo foi sugerida, em MAURO et
al. (2005) a utilizacdo de um driver de dispositivo que
simule o funcionamento dos arquivos do banco de dados
e realize a comunicagio entre os processos BLAST e o
processo provedor.

Um driver de dispositivo é uma camada de software
do sistema operacional que possibilita a comunicacio
de aplicativos com dispositivos de hardware e software,
escondendo a maneira como é realizada a comunicacio
direta com os dispositivos. A idéia proposta em MAURO
et al. (2005) consiste em substituir os arquivos do banco
de dados biolégicos (seqiiéncias) por arquivos especiais
associados a um driver de dispositivo de caractere. Ao
executar fungoes de abertura e leitura destes arquivos,
os aplicativos da bioinformatica chamam na realidade as
fun¢oes implementadas pelo driver, que realizam a comu-
nicagio com o processo provedor de banco de dados.

Neste trabalho, optou-se por implementar o geren-
ciamento de buffer de maneira nao-intrusiva através da
instanciacido de um driver. Deste modo, nao é necessario
modificar o cédigo do BLAST (aplicacio teste) para
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acrescentar o gerenciamento de buffer. Além disso, a fer-
ramenta criada pode ser usada para diferentes versoes do
BLAST sem alteracoes no cédigo da ferramenta.
Houve a opgao pela implementacao de um driver para
o sistema operacional Linux como um médulo do nicleo
(kernel). Os arquivos do banco de dados sdo substituidos
por arquivos de dispositivos associados ao driver. Ao execu-

tar fungdes de abertura e leitura destes arquivos, o progra-
ma BLAST chama na realidade as fungbes implementadas
pelo driver, que realizam a comunicagdo com o processo
provedor de banco de dados e controlam ao mesmo tempo
a concorréncia e o bloqueio de processos.

A Figura 1 mostra a arquitetura bésica da BioPro-
vider e seu uso com BLAST.

Figura 1 - Arquitetura do BioProvider

i BioProvider | / BLAST
E : BLAST
i <=

—=—=>.| Provedor | —m Driver |1
BLAST

Na arquitetura utilizada pelo BioProvider, um pro-
cesso provedor do banco de dados é o responsavel pelo
gerenciamento de um anel de memoria e o atendimento
a requisi¢oes de leitura do banco de dados feitas pelos
processos BLAST. J4 as fun¢oes implementadas pelo driver
sao usadas para a comunicacio entre os processos BLAST
e o processo provedor. Os arquivos do banco de dados do
BLAST sao substituidos por arquivos especiais associados
ao driver. Deste modo, ao ler estes arquivos como se fossem
o banco de dados, os processos BLAST executam na rea-
lidade as fungdes implementadas pelo driver. O processo
provedor conhece a verdadeira localizagio dos arquivos do
banco de dados e fornece seus contetidos aos processos.
Estes aguardam bloqueados pela informacio requisitada e
sao acordados pelo processo provedor quando a informa-
¢do estiver disponivel. Logo, o processo provedor possui
também o papel de escalonador dos processos BLAST a
espera de respostas de leitura, pois o mesmo deve escolher
qual processo serd atendido em cada momento.

O gerenciamento de buffer realizado pelo processo
provedor é semelhante ao apresentado na segio 2. A es-
tratégia utiliza apenas um anel em memoria, sendo que
a existéncia de multiplos anéis podera ser implementada
em versoes futuras. Para o anel ¢ lido, aos poucos, o ar-
quivo de seqiiéncias, que possui todas as seqiiéncias do
banco de dados em formato compactado, uma seguida da
outra. Os processos BLAST que estdo na etapa de leitura
seqiiencial do arquivo iniciam a leitura do mesmo pelo
contetdo ja presente no anel. Deste modo, se o contetido
do inicio do arquivo, correspondente ao inicio da primei-
ra seqiiéncia, ndo estiver no anel quando o processo o
requisitar, o processo provedor enviard como resposta o
contetido da posigdo de inicio de alguma seqiiéncia que
ja esteja no anel.

E necessirio que os processos BLAST comecem
a leitura do arquivo pelo inicio de alguma seqtiéncia,
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caso contrdrio, interpretardo partes de seqiéncia como
sequiéncias inteiras. Para isto, o processo provedor devera
identificar os inicios de seqiiéncias no arquivo, o que
pode ser feito identificando-se o caractere separador de
seqiiéncias, que € igual nas duas versoes de banco de dados
estudadas. Uma vez que a leitura do arquivo de seqiéncia
foi iniciada, todos os pedidos de leitura subseqtientes do
mesmo receberio como resposta o contetido de uma posi-
¢ao defasada do arquivo, somando-se a posicao requisitada
a posicao pela qual o processo iniciou sua leitura. Depois
de receber o contetado do final do arquivo de seqiiéncias,
o préximo contetdo recebido serd o do inicio do arquivo,
de modo que o processo leia também o contetido anterior
a posigdo pela qual sua leitura foi iniciada. Quando todos
os processos sendo atendidos tiverem consumido a infor-
magio de uma posicao do anel, esta é atualizada com um
novo contetdo do arquivo de seqiiéncias.

Uma caracteristica importante desta estratégia de
gerenciamento de buffer é que a informacao a ser requisi-
tada é prevista e copiada para o buffer antes da requisigio.
A atualizacdo do buffer em memoria ¢é feita de maneira
semelhante a estratégia FIFO. Entretanto, regides de
tamanhos aleatérios do buffer podem ser atualizadas de
uma s6 vez, ao invés da atualizagdo ser feita em paginas
de tamanho fixo.

Outra observagao relevante quanto a esta estratégia
de gerenciamento de buffer é que os processos podem
receber uma informagao diferente da requisitada, diferen-
ciando-se das técnicas tradicionais de gerenciamento de
buffer. Deste modo, os processos sio “enganados”, o que é
necessrio para acrescentar o gerenciamento de buffer de
maneira ndo intrusiva no c6digo do BLAST. Os processos
que iniciaram a leitura do arquivo de seqiiéncias de uma
posicao diferente da primeira terdo uma visao do arquivo
diferente da verdadeira. Este fato gera problemas caso o
processo provedor e o driver controlem a leitura apenas do
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arquivo de seqiiéncias, enquanto que outros arquivos do
banco de dados sdo fornecidos diretamente pelo sistema
operacional, sem modificagoes. Como o arquivo de indi-
ces possui ponteiros para o arquivo de seqiiéncias, estes
poderao estar apontando para posic¢oes erradas do arqui-

vo de seqiiéncias “enxergado” pelos processos BLAST. O
arquivo de indices associa as seqiiéncias no arquivo de
seqiiéncias as anotacoes no arquivo de anotacoes, logo,
esta associagdo serd feita de modo errado pelos processos.
Este erro pode ser visto na Figura 2.

Figura 2 - Erro de ponteiros do arquivo de indices

seql |e » anotl seq3 |e » anotl
seq2 anot2 gte)gi(‘;eaqrgfo seq4 anot2
seq3 [« » anot3[—— ¥ | seql |« » anot3
seqs4 (e anot4 seq2 » anot4
—— —— —— — —— —
Arquivo .psq Arquivo .pin  Arquivo .phr Arquivo .psq Arquivo .pin  Arquivo .phr|

Uma possivel solu¢do para este problema seria
controlar também a leitura do arquivo de indices,
modificando em tempo de execugio seu contetido ao
envii-lo a cada processo BLAST, de modo a corrigir seus
ponteiros para o arquivo de seqiiéncias. Esta solucio traz
alguns problemas, como um maior gasto de tempo de
processamento e memoria. A conseqliéncia mais grave ¢
a necessidade de conhecimento do formato do arquivo
de indices para modifica-lo, pois seu formato varia mais
entre diferentes implementacdes e versdes do BLAST que
o formato do arquivo de sequiéncias. Logo, o programa
servidor de banco de dados teria que ser modificado para
funcionar com cada implementagio do BLAST que leia
arquivos de indices em um formato diferente.

Uma solugio alternativa seria utilizar a ferramenta do
BLAST de geracao do banco de dados a partir do mesmo
em formato FASTA para criar, de antemao, os arquivos do
banco de dados correspondentes a diferentes “imagens”
do arquivo de seqiiéncias que os processos BLAST pode-
rdo ter, dependendo da ordem das seqiiéncias que estes
lerdo. Para isto, basta modificar a ordem das seqtiéncias
no arquivo FASTA antes de gerar as diferentes instancias

do banco de dados com a ferramenta fornecida junto
ao BLAST, guardando todos os arquivos menos os de
seqiiéncias, que so terd uma instancia. Para ndo criar um
nimero muito grande de instancias do banco de dados, é
importante limitar as posi¢des do arquivo de seqiiéncias a
partir das quais os processos podem iniciar a leitura. Isto
pode ser feito organizando as seqtiéncias em n blocos de
m sequiéncias. Os processos BLAST s6 poderao iniciar a
leitura do arquivo de seqiiéncias a partir do inicio de um
bloco. A leitura dos outros arquivos do banco de dados
deve ser controlada também pelo BioProvider, sendo que
diferentes instancias dos arquivos devem ser fornecidas a
cada processo BLAST, dependendo do bloco pelo qual sua
leitura do arquivo de seqiiéncias foi iniciada.

A etapa de pré-formatagdo do banco de dados é
ilustrada na figura 3. Supondo-se a divisao das seqiiéncias
em 4 blocos, os processos BLAST podem ler as seqiiéncias
do arquivo em 4 diferentes ordenacées. Estas ordenagoes
correspondem as sucessoes de blocos 1-2-3-4, 2-3-4-1, 3-
4-1-2 e 4-1-2-3. Para cada ordem sdo criados arquivos de
indices e anotagoes correspondentes, que sio fornecidas
aos processos BLAST.

Figura 3 - Pré-formatacao do banco de dados

Bloco 1 Bloco 2 Bloco 3 Bloco 4 Bloco 1
Bloco 2 Bloco 3 Bloco 4 Bloco 1 Bloco 2
Bloco 3 Bloco 4 Bloco 1 Bloco 2 Bloco 3
Bloco 4 Bloco 1 Bloco 2 Bloco 3 Bloco 4
— . _ A )
Arquivos .pin e .phr Arquivo .psq
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Apesar de aumentar o uso de espago em disco, a
utilizagdo desta estratégia torna a implementagido do
programa provedor independente dos formatos dos ar-
quivos de indices e anotagbdes, ja que apenas o formato do
arquivo de seqiiéncias deve ser conhecido pelo processo
provedor. Logo, esta foi a estratégia utilizada neste tra-
balho. Como o arquivo de indices ¢ bem menor que os
outros arquivos e o arquivo de anotagbes s6 ¢ acessado
para se obter anotagoes das seqiiéncias mais similares
a sequéncia sendo comparada com o banco, o fato de
processos lerem de diferentes instancias destes arquivos
nao aumenta muito o nimero de leituras do disco para
a memoria realizadas pelo sistema operacional.

Escalonando processos

Além de gerenciar o anel em meméria, o processo
provedor é responsavel por decidir qual processo devera
ser atendido a cada momento e a partir de qual posicao
do anel. Foram implementadas algumas heuristicas
para otimizar este atendimento, como dar preferéncia
a processos que estdo mais atrasados na leitura do anel
ou que estejam pedindo dados de outros arquivos do
banco. Um objetivo importante é garantir que todos os
processos possam terminar suas execugoes, nao havendo
starvation, o que pode ocorrer se NOVOs processos sao
iniciados a todo momento, bloqueando a atualizagio do
anel. Este problema € resolvido atrasando-se, de tempos
em tempos, o inicio do atendimento de novos processos,
para possibilitar a atualizacio do anel durante o periodo
do atraso e, conseqiientemente, o avango dos processos
ja sendo atendidos.

Devido as caracteristicas do programa implementa-
do e dos processos BLAST; alguns fatores possuem grande
influéncia no desempenho dos processos. Os fatores
mais importantes sio o tamanho do banco de dados
acessado e o nimero de processos BLAST executando
de maneira concorrente. Se o banco de dados couber
inteiramente na memoria, o préprio sistema operacional
deverd acessa-lo no disco apenas uma vez e manté-lo em
memoéria enquanto houver outros processos acessando.
Esta é a situagdo 6tima, na qual 0S processos terao
melhor desempenho, ndo sendo necessaria a utilizagao
da ferramenta para gerenciamento de buffer. Por outro
lado, se o banco de dados for grande e ndo puder ser
mantido inteiramente na memoria, os processos sofrerao
grande perda de desempenho, pois parte do banco de
dados devera ser copiada novamente para a memoria
quando diferentes processos acessarem o mesmo banco.
A ferramenta criada diminui muito o nimero de cépias
do disco para a memoéria quando ha varios processos
em execugdo concorrentes, obrigando os processos a
lerem sempre a parte do banco que ja estd na memoria,
sendo acessada por outros processos. Quanto maior for
o banco e o nimero de processos executando, maior é
a vantagem da utilizagio da ferramenta, pois maior é a
probabilidade dos processos requisitarem dados que nao
estdo disponiveis em memoria.

Outros fatores que influenciam o desempenho dos
processos BLAST sio o tamanho do anel em meméria e
os tamanhos dos blocos nos quais o arquivo de seqiién-
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cias ¢ dividido. O anel deve ser grande o suficiente para
armazenar parte do contetido do arquivo de seqiiéncias
que ainda nao foi requisitado, nio precisando de atua-
lizagbes a todo momento, e conter sempre algum inicio
de bloco. Entretanto, se o tamanho do anel for muito
grande, este podera interferir no desempenho do sistema
e de outros processos, com a necessidade de utilizacao de
memoria virtual ou swapping. O tamanho desejavel dos
blocos do arquivo de sequiéncias depende do tamanho
do anel. Se ndo houver sempre algum inicio de bloco no
anel, é possivel que novos processos BLAST demorem a
comegar a ler do banco de dados, ja que deverao esperar
o aparecimento de algum inicio de bloco no anel. Entre-
tanto, se o nimero de blocos for muito grande, havera
varias instancias de arquivos de indices e anotacoes, que
poderdo ocupar um espago muito grande em disco.

A estratégia adotada pelo processo provedor para
o atendimento dos pedidos de leitura e escalonamento
dos processos ¢ de extrema importincia no desempenho
destes. Logo, foram implementadas diferentes estratégias
com algumas variacdes nas prioridades dadas aos proces-
sos. Cada vez que o provedor recebe pedidos de leitura,
a escolha do processo a responder é feita segundo alguns
critérios, mostrados a seguir.

1. Se a prioridade for sempre dada a processos
lendo do anel, é possivel que o tempo total de execugio
dos processos seja menor, pois leituras do anel sio mais
rapidas que leituras do disco. Entretanto, esta alternativa
nao é muito vantajosa. Como cada processo lé dados que
nio estdo no anel tanto antes quanto depois da fase de
leitura do anel, se houver sempre outros processos lendo
do anel, é grande a possibilidade de processos atrasarem
o inicio da leitura do anel ou demorarem para iniciar a
etapa seguinte a de leitura do mesmo. Logo, as diferen-
tes estratégias implementadas sdo de dar prioridade a
pedidos de processos que nio estio lendo do anel ou
alternar esta prioridade.

2. Ap6s a escolha entre dar prioridade aos proces-
sos na fase de leitura do anel ou fora desta, é escolhido
o processo que realizou o pedido de menor posi¢ao do
arquivo ou, caso os processos estejam lendo do anel, é
escolhido o mais atrasado na sua leitura. Deste modo,
0s processos mais atrasados na leitura do anel nao blo-
queiem sua atualizagdo por muito tempo.

3. E importante garantir que os processos BLAST
em execugdo nio fiquem bloqueados eternamente a es-
pera da resposta ao seu pedido de leitura. Entretanto, a
partir do momento em que um processo BLAST comega
a ser atendido, este bloqueia a atualizagido do anel du-
rante um tempo, atrasando os processos mais adiantados
na leitura. Isto acontece porque o bloco do arquivo de
sequiéncias pelo qual sua leitura serd iniciada ¢ definido
quando este receber a resposta a primeira leitura, ja que
o processo deverd ler o arquivo de indices correspondente
ao bloco, e o processo s6 comecard a ler do anel ap6s ler
0 arquivo de indices. Logo, se novos processos iniciarem
sempre em periodos muito curtos, a atualizacao do anel
ficara sempre parada. Uma solugdo para este problema
¢, de tempos em tempos, deixar de atender os processos
que estdo realizando o primeiro pedido de leitura.
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Finalmente, ¢ importante destacar a influéncia das
sequiéncias de entrada no desempenho dos processos. De
modo geral, os processos BLAST que recebem seqtiéncias
de entrada maiores tém maior tempo de execucio, pois
sdo encontradas mais semelhancas com as sequéncias
do banco e realizadas mais extensdes nas comparagoes.
Entretanto, seqiiéncias de entrada muito semelhantes as
existentes no banco também tendem a produzir o mesmo
efeito. Como conseqiiéncia, alguns processos BLAST
serdo mais rapidos que outros e, a0 mesmo tempo que
devera haver processos sempre adiantados na leitura do
anel e esperando sua atualizacio, havera outros atrasados
bloqueando a atualizagido do anel. Este problema pode
ser minimizado se existirem multiplos anéis em memoria,
pois processos com velocidades semelhantes poderdo
ler do mesmo anel. Entretanto, esta solucdo nao foi
implementada até o momento. Se for possivel saber de
antemao as seqiiéncias de entrada que serdo usadas em
comparagbes separadas (uma comparagao por processo
BLAST), uma solucio seria ordenar as seqiiéncias de
entrada pelo tamanho e executar os processos BLAST na
ordem obtida ou em grupos separados, cada um compa-
rando seqiiéncias de tamanhos semelhantes.

Resultados

O BioProvider foi implementado inicialmente para
o Linux com versoes de ntucleo 2.6 e 2.4, tendo sido
testado nas versoes 3 e 4 do Linux Fedora e no Linux
Red Hat 8. Seus principais médulos sio um programa
provedor de dados, um driver ¢ um programa que fina-

liza a execucdo do provedor. Devido a semelhangas nos
formatos dos arquivos de seqiiéncias das versdes recentes
do NCBI BLAST (2.0 em diante) e 1.4 do WU-BLAST,
o BioProvider funciona com ambas as versoes do BLAST.
Sao incluidas ferramentas para a automatizagdo do
pré-processamento do banco de dados e a criagido de
arquivos de configuracdo. Alguns parametros podem ser
especificados, como o tamanho do anel na memoria e o
namero de seqiiéncias por bloco.

Foram realizados testes para avaliar o desempenho
do NCBI BLAST usando o BioProvider. Os testes foram
feitos em um computador Pentium 4 com processador de
3 GHz de velocidade e 512 megabytes de memoria RAM.
Foi usado o banco de dados nr, de proteinas, disponivel
em (NCBI, 2007). O banco nr ¢ um dos mais importantes
para os bidlogos e possui informacéoes de diversos orga-
nismos. Seu arquivo de seqiiéncias de proteinas possui
aproximadamente 1,2 gigabytes. Foram avaliados os tem-
pos de execugdo de 50 processos BLAST para diferentes
configuragoes de tamanho de memoria RAM e tamanho
de anel, sendo que cada processo foi iniciado 1 minuto
depois do anterior. O banco de dados nr foi dividido em
5 blocos com ntimeros iguais de seqiiéncias. Foi possivel
limitar a memoria da maquina para diferentes valores
modificando-se o arquivo de configuragido do programa
GRUB (boot loader). Foram selecionadas aleatoriamente
50 seqiiéncias pertencentes aos bancos de dados ecoli.
aa, swissprot e ptaa, e cada processo BLAST utilizou uma
destas como sequiéncia de consulta. As Tabelas 1 e 2
mostram os resultados obtidos.

Tabela 1 — Resultados da execucao normal do BLAST

Tamanho da memoria

256M 512M

2:40:57 1:11:15

Tempo médio de execucao

Tabela 2 - Resultados da execucao do BLAST usando o BioProvider

Tamanho da memoria 256M 512M
Tamanho do anel 25M 50M 100M 25M 50M 100M
Tempo médio de execucdo 27:55 29:24 42:11 24:05 34:45 25:26
Melhora de desempenho 83% 82% 74% 66% 51% 64%

Verifica-se que o desempenho dos processos usando
o BioProvider foi muito melhor, variando entre 51% e
83% de melhora. Diversos outros resultados igualmente
positivos foram obtidos e podem ser analisados e estu-
dados em NORONHA (2006).

Conclusoes

Uma versao inicial do BioProvider foi implementada
para prover dados ao BLAST de maneira eficiente, reali-
zando um gerenciamento de buffer, controle dos dados e
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escalonamento dos processos, que leva em consideracio
caracteristicas especificas do BLAST no acesso ao banco.
O BioProvider foi implementado de maneira ndo-intru-
siva no cédigo do BLAST;, o que foi possivel devido a
utilizagdo de um driver para realizar a comunicacio com
os processos BLAST. Logo, ndo é necessario modificar o
codigo do BLAST para usar a ferramenta, e esta funciona
ao mesmo tempo com o NCBI BLAST e o WU-BLAST
1.4. Além disso, o BioProvider pode ser facilmente ex-
tendido para prover futuramente solugées de bancos de
dados a outras ferramentas de Bioinformatica.
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Nos testes realizados com o NCBI BLAST, foi
possivel observar diversas situagdes nas quais houve
uma melhora de desempenho do BLAST utilizando-se
o BioProvider. Foi possivel verificar também a influéncia
de alguns fatores no desempenho do BLAST com o Bio-
Provider. Em trabalhos futuros, este pode ser estendido
em diversos pontos, listados a seguir:

« inclusdo do fornecimento ao BLAST de arquivos
de bancos de dados de nucleotideos. Poderio ser usadas
estratégias de gerenciamento de buffer e escalonamento
de processos semelhantes as ja criadas.

« criacdo e andlise de desempenho de outras estra-
tégias de atendimento de processos e gerenciamento de
buffer a serem usadas com o BLAST. Uma possibilidade
¢ a criacdo de multiplos anéis em memoria.

« utilizacdo de outras técnicas de fornecimento do
banco de dados ao BLAST, como a criacdo dinAmica do
arquivo de indices a ser fornecido a cada processo. Isto tor-
naria desnecessaria a divisao do banco de dados em blocos
e a criagdo de diferentes instancias dos arquivos de indices
e anotagoes durante o pré-processamento do banco.

- extensdo do BioProvider para prover solucoes de
bancos de dados para outros aplicativos de Bioinformati-
ca. Uma das extensoes consiste em fornecer a ferramenta
FASTA técnicas de geréncia de buffer semelhantes as ja
estudadas.

O cédigo do BioProvider, assim como explicagoes

de uso, podem ser obtidos no site http://www.inf.puc-rio.
br/~blast.
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