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RESUMO

Atualmente s@o escassos os exemplos de areas do conhecimento que nio se beneficiam
de recursos tecnoldgicos para aumentar a produtividade. Também figurando como uma das
beneficiadas por esta tendéncia, a bioinformatica, que surge da unido entre biologia, ciéncia
da computacdo e medicina, estabeleceu técnicas, algoritmos e bases de dados que se tornaram
fundamentais para o execicio da pesquisa, seja no ambito académico ou comercial. Avangos
recentes como as tecnologias de Sequenciamento Genético de Proxima Geracao (NGS) trouxeram
abundancia de dados para a bioinformatica e a filogenética, que foca no estudo das relagdes
genealdgicas entre organismos, aumentando a qualidade dos estudos outrora limitados apenas
a observagdes manuais. Com o objetivo de aumentar o conhecimento sobre bioinformatica
e filogenética, em colaboragdao com o laboratério de Biologia da UNISINOS, foi realizado
um mapeamento do estado da arte através de uma revisao da literatura que contribuiu para
a elaboracdo de uma taxonomia capaz de classificar os projetos de software encontrados em
termos de suas categorias, métodos e finalidades. Com base na revis@o bibliografica é possivel
concluir que, contrastando com os recentes avancos na filogenética, os projetos de software estdao
tecnologicamente defasados, demandando investimentos em moderniza¢do principalmente no que
diz respeito a aplicacdo de técnicas mais recentes como elasticidade de recursos, balanceamento
de carga e acelerag¢do por GPUs. Através do modelo He—lastic é proposta uma abordagem de
otimizag¢do para o projeto jModelTest que contempla o uso de elasticidade de recursos em um
ambiente de computacdo em nuvem, resultando em uma arquitetura de elasticidade em duas
camadas, baseada nas tecnologias FaaS e de Orquestracdo de Contéineres. O modelo proposto
foi submetido a uma série de cendrios de avaliacdo que possibilitaram a comparagdo com o
estado atual do jModelTest e resultaram, considerando tempo de execucdo e custo financeiro,
em um impacto na faixa de 6% a 16%, conforme a quantidade de recursos utilizados. Dentre
as contribuicdes alcancadas por este trabalho merecem destaque o modelo He-lastic, com
sua abordagem baseada em duas camadas de elasticidade que possibilita prevenir custos em
momentos de ociosidade, assim como o estudo de custos detalhando a interacao entre as camadas
de elasticidade, e a taxonomia que foi fundamental na classificacdo dos trabalhos contemplados
pelo levantamento do estado da arte. Futuramente € possivel vislumbrar esfor¢cos quanto a
otimizagdo da transicao entre as camadas de elasticidade, que apresentou sensiveis perdas de
eficiéncia durante a avalia¢do, assim como melhorias no prot6tipo e no modelo buscando extrair
maiores ganhos de eficiéncia.

Palavras-chave: Computagdo Paralela e Distribuida. Computacdao em Nuvem. Elasticidade.
Bioinformaética. Filogenética.



ABSTRACT

Currently there are few examples of areas of knowledge that don’t benefit from technological
resources to increase productivity. Also being one of the beneficiaries of this trend, bioinfor-
matics, which emerges from the combination of knowledge in biology, computer science and
medicine, has established techniques, algorithms and databases that have become fundamental
for the execution of research, whether in the academic or professional spheres. Recent advances
such as Next Generation Gene Sequencing (NGS) technologies have brought abundance of data
to bioinformatics and phylogenetics, which focuses on the study of genealogical relationships
between organisms, increasing the quality of studies once limited to manual observations only.
With the objective of increasing knowledge about bioinformatics and phylogenetics, in collabora-
tion with the Biology laboratory of UNISINOS, we sought out to carry a mapping of the state of
the art through a literature review that contributed to the formulation of a taxonomy capable of
classifying the software projects found in terms of their categories, methods and purposes. We
conclude, on the basis of the bibliography, that in contrast to the recent advances in phylogenetics,
software projects are technologically outdated, requiring investments in modernization mainly
regarding the application of more recent techniques such as resource elasticity, load balancing
and GPU acceleration. Through the He-lastic model an optimization approach is propos ed for
the jModelTest project which encompasses the use of resource elasticity in a cloud computing
environment, resulting in a two layer elasticity architecture, base on FaaS and Container Or-
chestration technologies. The proposed model was submitted to a series of evaluation scenarios
that allowed for comparison with the current state of jModelTest and resulted in an overhead,
encompassing execution time and financial cost, between 6% to 16%, depending on the number
of resources allocated. Among the contributions achieved by our proposal, the He—lastic model
is highlighted, with its dual elasticity layers approach, which avoids idle costs, as well as a cost
study detailing the interaction between elasticity layers, and a taxonomy which was fundamental
in the classification of the papers included in the state of the art survey. In the future, we envision
efforts to optimize the transition between elasticity layers, which presented significant efficiency
losses during the evaluation, as well as improvements to the prototype and our model in order to
extract greater efficiency gains.

Keywords: Parallel and Distributed Computing. Cloud Computing. Elasticity. Bioinformatics.
Phylogenetics.
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1 INTRODUCAO

>

“You must not come lightly to the blank page.
Stephen King

A biologia, no seu estudo dos seres vivos, € uma das mais antigas faces da ciéncia e por
isso diversas foram as mudangas em seus modos de pesquisa ao longo dos anos. Eventualmente
equipamentos de informadtica passaram a dividir espaco com microscopios nos laboratérios,
aliando novas tecnologias ao vasto conhecimento acumulado em busca de respostas sobre as
origens e os mecanismos de funcionamento da vida.

Atualmente sao escassos os exemplos de dreas do conhecimento que ndo se beneficiam de
recursos tecnoldgicos para aumentar a produtividade (DENNING; ROSENBLOOM, 2009). Nao
¢ diferente com a biologia que, através da unido de esfor¢os com a medicina e a informética criou
uma drea especifica de estudo, a bioinformatica. Através desta colaboracio surgiram algoritmos e
bases de dados que se mostram fundamentais para o exercicio da pesquisa, seja ela académica ou
comercial (OSTELL; MCENTYRE, 2007). Projetos como o de mapeamento do genoma humano
(VENTER et al., 2001), iniciado em 1990 com o apoio de multiplos paises, impulsionaram a
colaboracao entre estas dreas, garantindo avancos notaveis nos seus respectivos dominios do
conhecimento.

Embora os avangos tenham sido significativos e amplamente variados, 0 acesso crescente a
tecnologias como as de mapeamento genético aumentou o volume de dados gerado a partir de
estudos bioldgicos, antes limitados a observa¢des manuais (MOUNT, 2004). Bancos de dados de
amostras genéticas, como o NCBI' (OSTELL; MCENTYRE, 2007), guardam uma infinidade de
amostras genéticas de individuos das mais variadas espécies, possibilitando que pesquisadores
realizem estudos tdo amplos quanto aqueles que buscam mapear a “arvore da vida”, ou tao
especializados quanto aqueles que se focam no estudo de uma dnica doenga, por exemplo.

Além disso, mudangas nas arquiteturas de computadores e sistemas invalidaram diversas das
hipdteses sobre as quais se apoiavam algumas das mais antigas solucdes. Dentre as alteragdes
mais emblematicas estdo a evolugdo dos processadores através do paralelismo, abandonando a
corrida pelas cada vez maiores frequéncias de clock (BAKER; BUY YA, 1999), e o surgimento
da computagdo em nuvem, que muda completamente a economia de escala e a necessidade de se
comprar € manter recursos computacionais frente a oferta de computacao virtualmente infinita
pelos provedores (MELL; GRANCE, 2011).

Atinge-se, entdo, um ponto onde se faz necessaria uma intervencao nos algoritmos e progra-
mas de bioinformética visando readequé-los a este novo cendrio baseado em grandes volumes

de dados e na computagcdao em nuvem. Para tanto o presente trabalho realizou uma anélise do

! Acessivel através da URL: https://www.ncbi.nlm.nih.gov/
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cendrio tecnoldgico no que tange aos processos € métodos de andlise e inferéncia filogenética.
Mais do que isso, a inten¢ao foi gerar ganhos que possam se estender a toda a comunidade

académica por meio de um modelo computacional baseado em elasticidade de duas camadas.

1.1 Motivacao

Resultado da combinacdo entre biologia, medicina e tecnologia da informacao, a bioinfor-
matica se apresenta como um campo de estudo interdisciplinar focado em desvendar as origens
das espécies e da vida. Uma de suas vertentes, a filogenética (Secado 2.1), estreita o foco de
pesquisa para a compreensao da evolucdo dos organismos e suas relagdes ancestrais através do
uso de conhecimentos da genética e da gendmica, combinados com estudos da teoria evolutiva.
O advento das tecnologias chamadas de Next Generation Sequencing (NGS) tém auxiliado na
obten¢do de sequéncias genéticas, ampliando a disponibilidade de dados genéticos e contribuindo

para o objetivo definitivo da filogenética, encontrar o ancestral universal a todos os organismos
vivos (MOUNT, 2004; YANG, 2014).

Apesar dos avangos no que diz respeito a obten¢do de material genético, quando tratando-se
de aspectos computacionais foi identificada, através de um extensivo levantamento bibliografico
(Secao 3.3), uma lacuna tecnolégica que se torna evidente quando € investigada a intersec¢ao
entre filogenética e técnicas computacionais como computagdo distribuida, aceleragdo por GPU,
o uso de elasticidade de recursos e técnicas de balanceamento de carga. Especula-se que tal
situacao tenha advindo do fato de que os algoritmos e métodos da filogenética sdo considerados
maduros e bem definidos, enquanto as técnicas computacionais mencionadas se popularizaram
anos depois. Esta situacdo € especialmente notdria no que diz respeito ao uso de computacio em
nuvem e, mais especificamente, na elasticidade de recursos. Jonas et al. (2017) corroboram com
esta hipotese ao postular que grande parte dos projetos de software para aplicacOes cientificas e
de andlise nao foi escrito por cientistas da computacao sendo deixados de fora da revolugao que

se tornou a computagﬁo €m nuvem.

Através da oportunidade de colaboracdo com o laboratério de biologia da UNISINOS por
meio do projeto contemplado pela FAPERGS - “Combinando Elasticidade Multi-Métrica em
Nuvem nas Modalidades Vertical e Horizontal para Anélise de Genes e Reducdo de Pragas
Agricolas”, o presente trabalho objetiva dar um significativo passo também rumo aos objetivos
desta iniciativa, realizando um reconhecimento do estado da arte e estabelecendo as lacunas de
pesquisa mais evidentes no contexto do projeto. Com a intencio de fomentar um entendimento
compartilhado entre os colaboradores do projeto buscou-se estabelecer, também, uma taxonomia
referente a classificacdo dos objetivos dos trabalhos encontrados no estado da arte. Resultando
em um dos primeiros documentos oriundos desta colaboragdo, aplicando conhecimentos de
computacao de alto desempenho, através da elasticidade oriunda da computa¢do em nuvem, com

o propésito de mitigar as dificuldades encontradas por pesquisadores que atuam na filogenética.

Ao mapear os pontos de melhoria e propor novas abordagens para as ferramentas utilizadas
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no contexto de filogenética torna-se possivel acelerar o processamento de dados e a quantidade
de amostras sob andlise, aumentando ndo s6 a eficiéncia dos programas como também dos
profissionais da bioinformética. Dentre os beneficios esperados com esta abordagem é possivel
citar, em primeiro lugar, o aumento no uso de andlises que talvez ndo sejam feitas em funcdo da
sua complexidade computacional e tempo de execucdo proibitivo e, em segundo lugar, a reducao
no tempo gasto pelos pesquisadores que ja utilizam tais processos e ferramentas, possibilitando
seu investimento na andlise dos resultados obtidos. Em ultima instancia estes fatores combinados
tém potencial para contribuir em termos de qualidade e profundidade das anélises no ambito da

filogenética, avancando a producao cientifica.
1.2 Questao de Pesquisa

Haja vista a importancia da pesquisa filogenética para determinar a origem e o relacionamento
entre as espécies, assim como a lacuna tecnolégica no que diz respeito a adogdo de estratégias
de processamento em nuvem, presente nos softwares desta drea do conhecimento, o modelo

proposto nesta dissertacao objetiva responder a seguinte questao de pesquisa:

como projetar um modelo de elasticidade de recursos em
um ambiente de computagdo em nuvem capaz de aperfeicoar
o processo de adequacdo de sistemas de substituicdo de
sequéncias moleculares da filogenética de maneira eficiente
do ponto de vista computacional e economico’!

Para responder a esta pergunta se torna necessdrio esclarecer os elementos destacados na

questdo de pesquisa e que sao detalhados ao longo deste documento nos seguintes pontos:

e Projeto de um Modelo: a partir da definicdo de um conjunto de decisdes sobre o projeto
(Secdo 4.2) foi possivel elaborar e detalhar a arquitetura de um modelo computacional

(Secdo 4.3) capaz de enderecar a presente questdo de pesquisa;
e Elasticidade: apresentada por meio da fundamentacao tedrica na Secdo 2.2;

e Adequacio de Sistemas: através de uma andlise comparativa (Se¢@o 3.3) foi encontrada
uma quantidade significativa de projetos que deram suporte a delineagcdo das lacunas de
pesquisa (Secdo 3.4) para, finalmente, escolher uma aplicagdo candidata para o desenvolvi-

mento (Secdo 4.1);
o Filogenética: também apresentada por meio da fundamentacgao tedrica na Secdo 2.1;

¢ Eficiéncia Computacional e Econémica: através do detalhamento das estratégias de

elasticidade (Se¢do 4.4) foi formulada uma metodologia de avaliagdo (Capitulo 5) que sera
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fundamental para estabelecer a eficiéncia de nossa proposta.
1.3 Objetivos

Conhecendo as motivagdes e a questdo de pesquisa no ambito deste trabalho, € possivel

estabelecer seu objetivo geral:

propor um modelo computacional que empregue a elastici-
dade de recursos oriunda da computacdo em nuvem para
aumentar a eficiéncia computacional e econdmica no pro-
blema do teste de adequagao de sistemas de substitui¢io de
sequéncias moleculares no contexto da filogenética.

Contudo, visando detalhar este objetivo, assim como seus requisitos e resultados, € necessario
dividi-lo em termos dos seus componentes, ou seja, 0s objetivos especificos desta pesquisa,

sendo eles:

Objetivo Especifico 1: Familiarizar-se com as dreas de bioinformaética e filogenética através de

um levantamento do estado da arte e posterior andlise das lacunas de pesquisa;

Objetivo Especifico 2: Propor uma taxonomia para classificacdo dos projetos de softwares
filogenéticos encontrados, assim como extrair caracteristicas relevantes do ponto de vista

computacional, para identificar um projeto que servird de base para o modelo proposto;

Objetivo Especifico 3: Projetar um modelo capaz de fornecer ao projeto selecionado capaci-
dades de elasticidade de recursos com vistas a tornd-lo apto para uso em ambientes de

computacdo em nuvem;

Objetivo Especifico 4: Estabelecer uma arquitetura e estratégias capazes de, através da elasti-
cidade, obter ganhos de performance, aproveitamento de recursos e custos, avaliado por

meio de uma andlise comparativa com base no projeto selecionado.
1.4 Estrutura do Texto

O restante do texto esta estruturado da seguinte forma: no Capitulo 2 € apresentada a base
tedrica que sustenta esta pesquisa, composta majoritariamente por conhecimentos das areas da
Bioinformatica e da Computagdo de Alto Desempenho. Dentre estes dominios sdo de especial
interesse para esta dissertagdo os métodos de Inferéncia Filogenética e a Computagdo em Nuvem,
mais especificamente o conceito de Elasticidade.

No Capitulo 3 apresentam-se os trabalhos relacionados, assim como os critérios de selec@o e

escolha da literatura cientifica que contribuiram para determinar o estado da arte no que tange os
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assuntos abordados neste trabalho. Uma andlise comparativa auxilia o leitor a compreender o
panorama da area de estudo e contribui para a identificacao de possiveis lacunas de pesquisa,
onde esta dissertacdo se insere e busca, através do modelo proposto, sua contribuicdo cientifica.

Em seguida, no Capitulo 4, o leitor serd apresentado ao modelo He-lastic, sendo esta uma
estratégia para preencher algumas das lacunas de pesquisa previamente identificadas. Aborda-
se neste capitulo as questdes relacionadas a decisdes de projeto, arquitetura estratégias de
elasticidade e as métricas de avaliacdo para o modelo proposto, fornecendo um panorama
conceitual da solug¢do apresentada

No Capitulo 5 € apresentada a metodologia de avaliagdo do modelo proposto, abordando as
etapas e os cendrios que fazem parte da avaliacdo, aproveitando, também, para descrever em
maiores detalhes as questdes praticas da avaliagdo, abordando caracteristicas da aplicacdo, da
infraestrutura utilizada, assim como o desenvolvimento do protétipo e seus parametros.

A seguir, no Capitulo 6, sdo apresentados os resultados obtidos conforme o protocolo de
avaliacdo previamente descrito, onde sdo abordadas questdes que dizem respeito ao estudo de
custo da estratégia de elasticidade adotada pelo modelo proposto, os resultados da avaliacao da
aplicacdo de referéncia, e os resultados da avaliacdo do modelo He-lastic em suas variacdes,
reservando também espaco para discussdo sobre a comparagdo em termos de custo financeiro
entre as duas abordagens.

O texto conta, nos capitulos intermedidrios, com secdes denominadas Consideracdes Parciais,
que visam resumir o contetido dos respectivos capitulos a fim de agilizar a leitura e o entendi-
mento das principais contribui¢des obtidas neste trabalho, possibilitando uma anélise preliminar
por meio da Introducdo, das Consideragcdes Parciais e Conclusdo. No Capitulo 7, encerra-se
a pesquisa com a apresentacao das principais contribui¢des e limitacdes obtidas através da
ado¢do do modelo proposto, assim como os possiveis caminhos disponiveis para aprofundar e

aperfeigoar a proposta desta dissertagdo em trabalhos futuros.
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2 FUNDAMENTACAO TEORICA

“Knowledge speaks, but wisdom listens.”

Jimi Hendrix

Este capitulo apresenta conceitos fundamentais para o completo entendimento do presente
trabalho, assim como, conceitos basicos das areas de estudo e referéncias adicionais. Sendo
imprescindiveis para a apreciacdo deste trabalho, conhecimentos nas dreas de bioinformatica,

filogenética e computacdo de alto desempenho.

Em um primeiro momento serdo abordadas questdes como: a) o que sdo sequéncias molecu-
lares; b) como funciona o processo de inferéncia filogenética; c) quais s@o os métodos utilizados
para este fim; e d) como modelos matematicos sdo usados para auxiliar este processo. A seguir,
apresentam-se questdes relevantes ao dominio da ciéncia da computagdo, mais especificamente,
no que diz respeito a computacao de alto desempenho e alguns dos seus facilitadores como:
a) técnicas de computagao paralela e distribuida; b) estratégias de decomposi¢ao de problemas;
¢) o surgimento da computacdo em nuvem e suas implicacdes; d) o conceito de elasticidade de
recursos € sua importancia; ¢) o emprego de orquestracdo de contéineres como facilitador da

elasticidade; e f) a ascensdo das plataformas de Function as a Service (FaaS).
2.1 Bioinformatica e Filogenética

Segundo Ostell e McEntyre (2007), a bioinformadtica pode ser definida, como uma abordagem
computacional para a gestdo de conhecimento e andlise de dados biomédicos, ou seja, um
campo de estudo multidisciplinar que une os conhecimentos das dreas de biologia, medicina e
tecnologia da informacao. Tal combinagdo mostra-se relevante diante da crescente capacidade
computacional e do volume de dados disponiveis para andlises, auxiliando académicos da
biologia e da medicina na expansdo do conhecimento cientifico. Uma definicdo ainda mais
detalhada pode ser encontrada em Moore (2007), ao afirmar que o objetivo da bioinformaética
¢é “facilitar a gestdo, andlise e interpretacdo de dados oriundos de observacio e experimentos,
contemplando o desenvolvimento e a implementacao de bancos de dados, andlise de dados,

mineragdo de dados e a interpretacdo e inferéncia de dados biolégicos”.

Assim como a bioinformaética, que advém da combinacao entre biologia e ciéncia da compu-
tacdo, a filogenética emerge da associacdo entre os conhecimentos em biologia evolutiva e, mais
recentemente, da genética. Darwin (1859) delineou as fundacdes da teoria evolutiva e toda uma
area de estudo, em sua obra “A Origem das Espécies”, além de postular que todas as formas de
vida na Terra descendem de um ancestral primordial. Neste contexto, Darwin equipou cientistas

com um framework para inferéncia de relacionamentos entre espécies a partir de informacdes
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morfoldgicas, paleontoldgicas e biogeograficas (KEANE, 2006). Posteriormente, Mendel (1866),
através do seu artigo “Experimentos na hibridizacdo de plantas”, introduziu conceitos basicos
da genética como hereditariedade (através das caracteristicas recessivas e dominantes), além da
variabilidade de populacdes, fornecendo a teoria que até hoje suporta a genética como uma drea

de estudo.

Embora atualmente a relacio entre estas duas dreas seja evidente, foi apenas no inicio do
século XX que ambas correntes de pensamento foram unificadas em uma formulacao tedrica
e matemadtica posteriormente batizada por Huxley (1974) de neo-Darwinismo. Avangos tec-
noldégicos e o sequenciamento genético possibilitaram o surgimento da biologia molecular e
da gendmica (estudos com base no sequenciamento completo de um individuo) como areas de
estudo, sendo estas, o elo faltante para a defini¢do da filogenética. Adachi e Hasegawa (1996)
afirmam que os objetivos de estudos filogenéticos sdo duplos: de um lado reconstruir a mais
correta relacdo genealdgica entre organismos; € de outro, estimar a divergéncia de tempo desde
que tais organismos compartilharam um ancestral comum. Extrapolando esta definicdo, Xia
(2014), estabelece como derradeiro objetivo da filogenia encontrar o ancestral universal a todos

os organismos vivos, denominado cenancestor.

2.1.1 Alinhamento de Sequéncias Moleculares

Por meio do actimulo de material genético mapeado torna-se evidente o impeto de pesqui-
sadores, no verdadeiro espirito Darwiniano, ao comparar multiplas amostras para identificar
similaridades e pontos de diferenca. No entanto, antes que qualquer andlise comparativa possa
ser realizada, € de suma importancia garantir que as amostras sejam analogas entre si, evitando
o risco de, em termos simples, comparar bicicletas com bananas. Neste momento, o alinha-
mento de sequéncias se apresenta como solucdo, uma vez que alinhamentos corretos sdo uteis
para a predicdo estrutural e funcional de proteinas e, conforme apresentado na Subsecdo 2.1.2,
indispensaveis para a andlise filogenética (CLAVERIE; NOTREDAME, 2007).

Sequéncias genéticas podem ser representadas como sequéncias de caracteres oriundas de um
alfabeto limitado (DARRIBA, 2015), podendo ser chamadas de bases ou nucleotideos no caso
de acido desoxirribonucleico (DNA) e acido ribonucleico (RNA), ou entdo de aminoacido no
caso das proteinas. Zwickl (2006) explica que a preferéncia por dados de sequéncias genéticas
se da primordialmente pela facilidade e a velocidade com que os caracteres podem ser coletados
e a tratabilidade no caso de modelagens estatisticas. Tais sequéncias costumam ser armazenadas
em meios digitais através de formatos de arquivo como FASTA, exemplificado na Figura 1, e
NEXUS, por exemplo, empregando representacdes de DNA, RNA, e aminodcidos, apresentadas
respectivamente nas Tabelas 1, 2 e 3.

Computacionalmente, o alinhamento de multiplas sequéncias, MSA, apresenta pelo menos

trés grandes desafios identificados por Mount (2004), sendo eles: @) encontrar um alinhamento

6timo entre mais de duas sequéncias que compreenda equivaléncias, diferencgas e lacunas, além
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Figura 1 — Exemplo de arquivo no formato FASTA contendo multiplas sequéncias
moleculares representadas através da codificagao de aminoécidos.

;LCBO — Prolactin precursor - Bovine
MDSKGSSQKGSRLLLLLVVSNLLLCQGVVSTPVCPNGPGNCQVSLRDLEDRAVMVSHYIHDLSS
EMENEFDKRYAQGKGFITMALNSCHTSSLPTPEDKEQAQQTHHEVLMSLILGLLRSWNDPLYHL
VTEVRGMKGAPDAILSRATETEEENKRLLEGMEMIFGQVIPGAKETEPYPVWSGLP SLOTKDED
ARYSAFYNLLHCLRRDSSKIDTYLKLLNCRIIYNNNCx*

>MCHU - Calmodulin - Human, rabbit, bovine, rat, and chicken
ADQLTEEQIAEFKEAFSLEDKDGDGTITTKELGTVMRSLGONPTEAELQDMINEVDADGNGTID
FPEFLTMMARKMKDTDSEEEIREAFRVFDKDGNGYISAAELRHVMTNLGEKLTDEEVDEMIREA
DIDGDGQVNYEEFVQMMTAK

>gi]5524211|gb|AAD44166.1| cytochrome b [Elephas maximus maximus]
LCLYTHIGRNIYYGSYLYSETWNTGIMLLLITMATAFMGYVLPWGOMSFWGATVITNLESAIPYIGTNLV
EWIWGGFSVDKATLNRFFAFHFILPFTMVALAGVHLTFLHETGSNNPLGLTSDSDKIPFHPYYTIKDFLG
LLILILLLLLLALLSPDMLGDPDNHMPADPLNTPLHIKPEWYFLFAYAILRSVPNKLGGVLALFLSIVIL
GLMPFLHTSKHRSMMLRPLSQALFWTLTMDLLTLTWIGSQPVEYPYTIIGQOMASILYFSITILAFLPIAGX
TENY

Fonte: Obtido pelo autor com a ajuda do laboratério de Biologia da UNISINOS.

Tabela 1 — Codificagdo padrado para da- Tabela 2 — Codificagdo padrado para da-
dos de sequéncias de DNA. dos de sequéncias de RNA.
Letra Base de DNA Letra Base de RNA

A Adenina A Adenina

C Citosina C Citosina

G Guanina G Guanina

T Timina U Uracilo
Fonte: Adaptado de Darriba (2015). Fonte: Adaptado de Darriba (2015).

de, considerar também, o grau de variacdo entre todas as sequéncias; b) identificar um método
razoavel para calcular um critério de pontuagdo das colunas alinhadas; e ¢) posicionamento
e critérios de pontuacdo das lacunas presentes dentre as vdrias sequéncias. Somente assim,
uma vez alinhadas as sequéncias, € possivel executar uma comparagao justa entre as diferentes

amostras disponiveis.

Dentre os diversos métodos possiveis para alinhamento de multiplas sequéncias, trés deles
sao destacados nominalmente por Claverie e Notredame (2007): a) Clustal — (SIEVERS et al.,
2014): o mais popular, que emprega um método progressivo para construir os alinhamentos
em uma sequéncia por vez; b) MUSCLE — (EDGAR, 2004): o mais eficiente, que é capaz de
produzir rapidamente alinhamentos para centenas de sequéncias; e ¢) Tcoffee — (NOTREDAME
et al., 2000): o mais preciso, que também emprega métodos progressivos, com o diferencial de

avaliar segmentos entre todas as sequéncias do conjunto.
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Tabela 3 — Codificacio padrao para dados de sequéncias de aminodcidos.

Letra  Simbolo  Aminoécido Letra  Simbolo  Aminoécido
A Ala Alanina M Met Metionina
C Cys Cisteina N Asn Asparagina
D Asp Acido aspartico P Pro Prolina
E Glu Acido glutdmico Q Gln Glutamina
F Phe Fenilalanina R Arg Arginina
G Gly Glicina S Ser Serina
H His Histidina T Thr Treonina

I Ile Isoleucina \Y Val Valina
K Lys Lisina W Trp Triptofano
L Leu Leucina Y Tyr Tirosina

Fonte: Adaptado de Darriba (2015).

2.1.2 Inferéncia Filogenética

Embora a evolugdo das espécies seja estudada desde Darwin, a inferéncia filogenética
possibilita embasar tais hipdteses em dados genéticos, por exemplo, sendo seu principal objetivo
obter uma estrutura com as ramifica¢des que representam a histéria evolutiva de um conjunto de
organismos (ZWICKL, 2006). O resultado de tais anélises resulta em uma drvore que representa
a relacao de parentesco entre diferentes individuos, podendo ser extrapolada para a representagao
de reinos ou dominios da biologia, como mostra a Figura 2. Dada sua relevancia para a inferéncia

filogenética definiremos uma arvore conforme Zwickl (2006):

O termo arvore pode ser usado de forma intercambidvel com o termo topologia.
As pontas da drvore representam dados observados, no qual a inferéncia é
baseada, onde encontram-se os nodos terminais ou folhas, também chamados
de taxons. As conexdes entre os tdxons sd@o chamadas de ramificagdes ou
arestas, para cada qual pode ser atribuido um valor numérico representando seu
comprimento. O tamanho das ramificagdes representam um medida de distancia
evolutiva entre os nodos, com a unidade dependente do método de inferéncia. As
ramificacdes também podem ser denominadas biparti¢cdes, porque cada um deles
divide os tdxons em conjuntos distintos (sem sobreposi¢des). Ramificacoes
se cruzam em nodos internos ou vértices, que representam um taxon ancestral
hipotético.

Desta forma, pode-se estabelecer que o processo de inferéncia filogenética consiste em,
baseando-se em dados de alinhamentos de sequéncias, deduzir uma 4rvore filogenética que seja

capaz de explicar os relacionamentos entre o conjunto de organismos informados. Contudo,
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Figura 2 — Representacao gréfica de uma drvore filogenética em uma
tentativa de reconstruir a hipotética Arvore da Vida até o ancestral uni-
versal.

Fonte: Hinchliff et al. (2015).

uma metodologia é necessdria para identificar arvores plausiveis, dentre todas as combinagdes
possiveis entre os taxons. Tais metodologias sao explicadas detalhadamente nas subsecdes
seguintes, e classificadas, segundo Keane (2006), conforme as respectivas abordagens: a) baseada

em distancias ou caracteres; e b) baseada em métodos estatisticos ou qualitativos.

2.1.2.1 Matrizes de Distancias

O método de inferéncia filogenética por matrizes de distincias, embora ndo seja mais o
estado da arte, continua exercendo importante papel como fundacao aos métodos mais complexos
existentes atualmente, ao prover uma drvore inicial, que é posteriormente melhorada por métodos
mais precisos (GUINDON; GASCUEL, 2003; VINH; Von Haeseler, 2004). Em fun¢do de sua
eficiéncia computacional, sendo geralmente mais rdpida do que outros métodos baseados em
caracteres, a inferéncia baseada em matrizes de distancias pode ser facilmente aplicada em
andlises de diferentes tipos de dados, contanto, que as distincias entre pares de amostras possam
ser calculadas (YANG, 2014). No que diz respeito a sua abordagem, este ¢ um método baseado

em distancias e também qualitativo, pois seu resultado é sempre uma unica arvore, sendo esta, a
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melhor, seguindo seus critérios.

2.1.2.2 Maxima Parcimdnia

Assim como as matrizes de distancia, o método de inferéncia baseado em médxima parcimOnia
também ¢é capaz de informar uma tinica melhor arvore com performance otimizada. Este método
€ baseado no principio da ‘navalha de Occam’, que afirma que hipéteses devem ser mantidas
tdo simples quanto possivel, ou seja, assumir a menor quantidade de premissas. Segundo Keane
(2006), Edwards e Cavalli-Sforza (1963) foram os pioneiros neste método ao propor que a
melhor arvore filogenética € aquela que envolve a menor quantidade possivel de evolugdo,
implicando que métodos baseados em parcimdnia encontrem a drvore com 0 menor nimero
de substituicdes e/ou diferencas entre caracteristicas de um conjunto sob andlise. No que diz
respeito a sua abordagem, este método pode ser usado tanto através de distancias como caracteres
e é também qualitativo. Contudo, apesar de também ser computacionalmente rdpido quando
comparado a outros métodos, foi demonstrado que pode ser estatisticamente inconsistente sob
certas combinagdes de arvores, o que pode vir a comprometer seus resultados (FELSENSTEIN,
1978).

2.1.2.3 Maixima Verossimilhanga

Diferentemente dos anteriores, o método baseado em médxima verossimilhanca, do inglés ma-
ximum likelihood (ML), adota uma abordagem estatistica baseada exclusivamente em caracteres.
Introduzido por Felsenstein (1981), este método consiste em uma abordagem estatistica para
buscar o melhor casamento possivel (best—fit) entre os dados de alinhamentos de sequéncias e
um sistema de substitui¢c@o filogenética, maximizando, portanto, a semelhanga entre as amostras
e um sistema de referéncia. Embora seja reconhecido por sua precisao, com Hordijk e Gascuel
(2005) citando multiplos exemplos de estudos afirmando que a inferéncia baseada em ML é
capaz de encontrar a melhor drvore filogenética com maior frequéncia que outros métodos,
o célculo de ML €, no minimo, NP-dificil, conforme demonstrado por Chor e Tuller (2005).
Tal complexidade computacional dificulta seu emprego em andlises com grandes nimeros de
amostras em alinhamentos de sequéncias, no entanto, conforme veremos no Capitulo 3, multiplos
aprimoramentos e heuristicas seguem sendo desenvolvidos para melhorar a performance das

inferéncias baseadas em ML.

2.1.2.4 Inferéncia Bayesiana

Assim como os métodos baseados em méaxima verossimilhanga, os que se apoiam em infe-
réncia bayesiana sao classificados por sua abordagem com base em caracteres e em métodos

estatisticos. Outra semelhanca estd no fato de que as andlises feitas utilizando-se de inferén-
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cia bayesiana também buscam o melhor casamento possivel entre os dados e um sistema de
substituicao filogenética. Embora também seja baseada em métodos estatisticos, a inferéncia
bayesiana tem como diferenca fundamental o fato de que as probabilidades representam o grau de
convic¢do em uma hipétese, ao invés da frequéncia com que ela ocorre (KEANE, 2006). Nesta
abordagem ¢ possivel alimentar o conhecimento a priori, para que ele contemple informagdes
sobre o processo evolutivo, como o processo de ramificacdes de Yule (EDWARDS, 1970), e
o de nascimento e morte por Rannala e Yang (1996), de forma que estes processos possam
exercer influéncia sobre o resultado da distribui¢@o estatistica (YANG, 2014). O motor por baixo
de grande parte das ferramentas de inferéncia bayesiana é o algoritmo Metropolis-Hastings,
também conhecido como Markov Chain Monte Carlo (MCMC) que, através de uma abordagem
baseada em Simula¢des de Monte Carlo, visita amostras do espaco de busca e, dadas amostragens
suficientes, pode ser usada para estimar valores como a média e desvio padrdo da distribui¢cdo a
posteriori (NASCIMENTO; REIS; YANG, 2017).

2.1.3 Sistemas de Substituicao de Sequéncias Moleculares

Uma caracteristica comum aos métodos mais modernos de inferéncia filogenética € o uso
explicito de modelos ou sistemas de substitui¢do. Seu uso surge da necessidade de estimar a
probabilidade das altera¢des em um conjunto de sequéncias genéticas, com cadeias de Markov
de tempo continuo figurando como uma das abordagens mais utilizadas (YANG, 2014). Embora
Felsenstein (1988) afirme que todos os métodos filogenéticos dependam de hipoteses, sejam
implicitas ou explicitas, sobre os processos de substitui¢cdo de nucleotideos e proteinas, somente
os métodos baseados em maxima verossimilhanga (ML) e inferéncia bayesiana dependem
explicitamente destes sistemas, que nada mais sdo do que formalizacoes matemaéticas das

hipéteses do método utilizado.

—HA HAG Hac  HAT

haAa —HG Hee MHGT

Q= 2.1

hca MHce —Hc  MHor

Hra  Hre  HTC  —HT

Um dos componentes mais importantes em um cadeia de Markov € a matriz de transicao,
exemplificada na Equacdo 2.1 por uma matriz de transi¢ido para DNA (A,G,C,T), que, no caso
dos sistemas de substitui¢cao de sequéncias moleculares costuma indicar a frequéncia com que
as transi¢des de estados ocorrem, assim como a distribuicao de ocorréncia de cada estado,
ilustradas na Figura 3. Neste contexto, os estados s@o as diferentes proteinas ou nucleotideos
representados pelas possiveis bases, no caso de DNA, como demonstra a Tabela 1. Assim, um
dos fatores determinantes de diferenciacio entre os sistemas de substituicao disponiveis sdo: a) a

configuracio da sua matriz de transi¢do; b) a distribuicdo de ocorréncias de estados; ¢) o nimero



Figura 3 — Taxas relativas de substitui¢ao para trés sistemas baseados em cadeias de
Markov: a espessura das linhas representa a probabilidade de transi¢do e o tamanho

dos circulos representa a distribui¢dao de ocorréncias.
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Fonte: Yang (2014) referenciando os sistemas Jukes e Cantor (1969), Kimura (1980) e Hasegawa, Yano

e Kishino (1984), respectivamente.

de parametros livres utilizados no sistema.
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Dada a importancia dos métodos de inferéncia filogenética baseados em ML e Bayes, Keane

(2006) afirma que conhecer os processos de substituicio e conseguir construir sistemas realisticos

€ um dos fatores determinantes para habilitar uma correta inferéncia dos relacionamentos entre

espécies. Dentre uma vasta gama de sistemas disponiveis, apresenta-se na Tabela 4 uma lista dos

mais populares conforme Yang (2014). Contudo, apesar dos grandes avangos na modelagem

do processo evolutivo, existem uma série de falhas conhecidas pela comunidade filogenética e

que devem ser cuidadosamente verificadas antes de tomada uma decisdo a respeito do sistema a

ser usado para qualquer tipo de andlise. Keane (2006) fornece uma lista das mais reconhecidas

fraquezas presentes nos sistemas:

e Atracio por Longas Ramificacdoes (LBA'): refere-se a tendéncia de organismos posicio-

nados ao final de longas ramificagdes de uma arvore filogenética de parecer artificialmente

perto um do outro;

e Transferéncia Horizontal de Genes (HGT?): é um processo em que um organismo

transfere material genético para outro organismo que ndo pertence a sua descendéncia, o

que pode produzir filogenias inesperadas, uma vez que espécies similares ao receptor (mas

ndo envolvidas na transferéncia) podem ser transferidas para uma parte completamente

diferente da arvore, fazendo com que tanto o doador quanto o receptor possam parecer

deslocados;

e Heterotaquia®: denomina a ocorréncia de variagdes ao longo do tempo na taxa evolutiva

considerada normal para uma posi¢dao de uma sequéncia molecular, confundindo sistemas

'do inglés, Long Branch Attraction.
2do inglés, Horizontal Gene Transfer.
3do inglés, Heterotachy.
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Tabela 4 — Lista dos mais utilizados sistemas de substituicao de sequéncias moleculares.

Sistema Bibliografia
JC69 Jukes e Cantor (1969)
K80 Kimura (1980)
F81 Felsenstein (1981)
F84 Yang (1994a), originalmente implementado por
Felsenstein no software DNAML a partir de 1984
HKYS85 Hasegawa, Yano e Kishino (1984)
TN93 Tamura e Nei (1993)
GTR (REV) Tavaré (1986)
UNREST Yang (1994b)

Fonte: Elaborado pelo autor com base em Yang (2014).

que assumem uma taxa evolutiva constante, sendo esta uma premissa que nao necessari-
amente se mantém por todo o histérico de um organismo devido as diferentes pressdes

evolutivas durante sua histéria.

Portanto, é fundamental que a escolha de um sistema de substitui¢@o para andlises filogenéti-
cas seja embasada em dados a respeito das multiplas sequéncias moleculares em estudo e que
respeite as caracteristicas da andlise, seja ela, a respeito de uma determinada regido de interesse
ou de toda a sequéncia genética do organismo; se contempla multiplas espécies; ou ainda, se
abrange um longo periodo de tempo. Zwickl (2006) justifica a necessidade de extremo cuidado

na escolha do sistema afirmando que:

escolhendo um sistema excessivamente simples, perde-se a capacidade de
capturar totalmente as nuances do processo de substituicdo que gerou os dados,
reduzindo a precisdo da andlise; de modo inverso, a escolha de um sistema muito
complexo traz consigo o risco de reduzir o poder da inferéncia no evento em
que alguns pardmetros podem contemplar ruido presente nos dados ao invés de
verdadeiros sinais filogenéticos; no entanto, ao trabalhar com dados biol6gicos
reais, qualquer sistema escolhido sera inerentemente uma simplificacao,
de forma que a tarefa é encontrar o melhor sistema possivel ao invés do
’verdadeiro’ sistema.

2.2 Computaciao de Alto Desempenho e Computacio em Nuvem

Com o objetivo de impulsionar a pesquisa e fornecer respostas para os cada vez mais
complexos problemas de variados campos do conhecimento, os supercomputadores e clusters
estdo na vanguarda dos projetos computacionais. Inicialmente projetados com hardware e

software especifico, como era o caso dos computadores Cray na década de 60, ao longo dos
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anos os sistemas de computacao de alto desempenho foram convergindo em suas tecnologias e
definindo tendéncias nesse sentido. Recentemente, o design de supercomputadores e sistemas
de alto desempenho tem sido dominado, do ponto de vista de hardware, por componentes “de
prateleira”, ou seja, disponiveis para usudrios finais, € por um aumento no paralelismo através de

processadores com multiplos cores e GPUs.

Embora este tipo de sistema esteja, classicamente, restrito a centros de pesquisa e uni-
versidades com grandes orcamentos, os aprendizados obtidos na constru¢do e operagdo de
supercomputadores tém sido compartilhados com a comunidade através de métodos e algoritmos
publicados em revistas cientificas. Tais ensinamentos eventualmente alcangam o publico em
geral e passam, conforme sua utilidade, a se tornar parte da rotina do desenvolvedor de software.
Clusters caseiros € a computacdo em nuvem, conforme veremos a seguir, contribuem para
expandir o acesso a um alto poder computacional que deve ser explorado através de técnicas

eficientes e j4 testadas, como as oriundas da computacao de alto desempenho.

Através de técnicas de computagdo paralela e distribuida torna-se possivel tratar problemas
que transcendem a capacidade de um unico computador, sendo atualmente uma das formas mais
amplamente conhecidas de computagdo de alto desempenho. O aumento no volume de dados,
acompanhado da necessidade de andlises cada vez mais profundas fez com que a capacidade de
processamento de um tnico recurso computacional nao fosse mais suficiente para atender tais
necessidades. A percep¢do desta mudanga deu origem ao termo Big Data e fomentou a visdo da
empresa orientada a dados, o que, como uma profecia autorrealizadora, agravou ainda mais o
problema, dando origem a projetos de software como Hadoop, BigQuery, Spark e Kafka, dentre

os mais populares.

O surgimento da computacdo em nuvem mudou radicalmente a forma como se compra
computagdo em um contexto comercial, influenciando, também, os rumos da pesquisa académica.
Através do modelo de custos baseado no uso, a computagdo em nuvem possibilita transformar o
investimento capital, que incorre da compra de recursos como servidores, equipamentos de rede
e pessoal para configuracio, em custo operacional, que varia de acordo com o uso acompanhando
altos e baixos no consumo de recursos computacionais. Acessando servigos remotos através
da Internet, a computacdo em nuvem permite acesso ubiquo a recursos computacionais que
podem ser rapidamente configurados e requerem gerenciamento minimo enquanto fornecem ao

provedor o beneficio das economias de escala.

A elasticidade se posiciona como a principal mudanca ocasionada pela computagdo em
nuvem do ponto de vista da computacdo de alto desempenho, possibilitando o projeto de
sistemas que se ajustam conforme a demanda, uma vez que adicionar e remover recursos € uma
das funcionalidades oferecidas pelos provedores na forma de uma chamada de funcao e realizada
em questdo de minutos. Esta capacidade de auto servigco via Interfaces de Programacao de
Aplicagdes (APIs) torna possivel a criagdo e composi¢ao de inovadoras solu¢des computacionais,
onde uma aplicacdo pode alocar e desalocar os recursos necessarios para executar determinada

tarefa apenas enquanto ela esta sendo executada. Um exemplo deste cendrio ocorre na utilizacio
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de aceleradores gréficos disponibilizados pelos grandes provedores de computagdo em nuvem na
forma de add—ons que podem ser anexados a uma maquina virtual (VM) mesmo depois que ela
ja esteja em uso, desafiando a nog¢ao cldssica de que um computador contempla um conjunto
fixo de recursos definidos em tempo de montagem e boot do sistema operacional. O desafio,
portanto, passa a ser qual € a melhor maneira de tirar proveito destas capacidades, uma vez que
sdo possiveis do ponto de vista técnico, alinhando interesses técnicos e econdmicos em busca de
projetos de software que possam se moldar conforme o uso.

Uma nova abordagem a virtualizagdo utilizada pelos provedores de computacdo em nuvem é
apresentada na forma da orquestra¢do de contéineres, que, a0 mesmo tempo que fornecem isola-
mento entre aplicacdes, sdo estruturas mais leves do ponto de vista de sobrecarga computacional
por utilizarem o paradigma de virtualizag¢do a nivel de sistema, ao invés de hardware, como € o
caso das maquinas virtuais. Através do uso de sistemas de arquivos em camadas, contéineres
fornecem, além do isolamento, uma camada de portabilidade ao empacotar, na forma de imagens,
tanto a aplicagcdo quanto as suas dependéncias.

Dentre as mais recentes inovacdes no contexto de computacdo em nuvem podemos citar o
paradigma FaaS, também chamado de serverless, que abstrai do desenvolvedor a maior parte
das camadas anteriores ao c6digo enquanto fornece um ambiente padronizado com elasticidade
automadtica embutida. Tal cendrio € habilitado pela combinagdo entre elasticidade de recursos
e contéineres, possibilitando o uso de FaaS para execucdo de cédigos pontuais, geralmente
limitados em termos da sua duracdo, e que respondem a eventos. Desta forma, obtém-se um
ambiente verdadeiramente pago pelo uso, onde a cobranca s6 ocorre quando o codigo esta
executando, e ndo enquanto o recurso estd disponivel, como acontece nas maquinas virtuais.
Devido as caracteristicas como o auto grau de elasticidade e a facilidade em obté-lo, a cobranca
pelo uso e a gestdo da maior parte da infraestrutura por parte do provedor de computacao em
nuvem, o paradigma FaaS vem ganhando espaco no ambito comercial, embora muitos ainda o

considerem imaturo.
2.2.1 Computagdo Paralela e Distribuida

A computacdo paralela vem sendo amplamente utilizada como forma de obter, em um tempo
razodvel, respostas para problemas considerados de alta complexidade. O aumento no volume de
dados disponiveis colocou as técnicas de computacdo paralela e distribuida em maior evidéncia,
uma vez que a demanda por andlises cada vez mais detalhadas e descritivas traz beneficios para
toda a sociedade (WILKINSON; ALLEN, 1999).

Projetos de computadores paralelos e distribuidos t&ém grandes demandas no que diz respeito
a qualidade dos equipamentos utilizados. Hardware especifico com redes confidveis e de
alta velocidade sdo a norma observada entre os supercomputadores do Top500*. Entretanto,

devido aos altos custos de capital e de operacdo, tais supercomputadores t€m sido gradualmente

4 Top500 é um projeto que divulga os 500 supercomputadores mais poderosos do mundo.
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substituidos por clusters de computadores comuns (BAKER; BUY YA, 1999).

Os beneficios da computagdo paralela e distribuida certamente compensam as dificuldades
em construir e operar um cluster ou um supercomputador, no entanto tais dificuldades oneram
também a construcado das aplicacdes que fardo uso destes recursos. Desta forma, os supercom-
putadores e suas aplicagdes tendem a ter um alto nivel de acoplamento, o que torna tanto o
comportamento quanto a performance das aplicacdes dependente do hardware, da plataforma,
das caracteristicas de rede e de outras particularidades, limitando a escalabilidade (RAJAN et al.,
2011).

Fornecendo uma base sélida para novos desenvolvimentos, os mais importantes padroes
de projeto para computacdo paralela e distribuida, na visdo de Wilkinson e Allen (1999), sao

brevemente descritos abaixo:

e Embaracosamente paralelos: Caracteriza problemas que podem ser imediatamente
decompostos em unidades independentes e balanceadas, requerendo pouco ou nenhum

esforco para a divisdo das tarefas e a completa independéncia entre as unidades;

e Divisao e conquista: Consiste em reduzir um problema em partes sucessivamente me-
nores, de forma que estas possam ser tratadas de forma individual, com maior facilidade.
Anéloga a recursdo em algoritmos sequenciais, a divisdo e conquista pode se manifestar

na decomposicdo de dominio, ou na decomposicdo funcional,

e Pipelines: Apropriada para problemas parcialmente sequenciais, esta técnica divide a
computacdo em etapas que devem ser completadas uma apds a outra com o paralelismo
se manifestando na forma de multiplas unidades de execucao para cada uma das etapas,

também chamadas de estdgios do pipeline;

e Fases paralelas: Neste modelo, também conhecido por Bulk Synchronous Parallel (BSP)
0s varios processos que correm em paralelo devem, em um determinado momento, chegar
a uma barreira onde, obrigatoriamente, devem se comunicar, compartilhando informagdes
de estado, por exemplo, e esperar os demais processos atingirem este mesmo ponto para,

sO entdo, prosseguir com sua computacgao.

2.2.2 Computacdo em Nuvem

A computac¢do em nuvem apresenta um novo paradigma computacional trazendo consigo uma
forma diferenciada de se pensar em Tecnologia da Informagao no que diz respeito a aquisi¢ao e
manutencdo de hardware e datacenters. Esta pode ser vista como a combinagdo entre um conjunto
de tecnologias ja estabelecidas e conhecidas, mas que juntas possibilitaram a criacdo de um
modelo de operacdo mais flexivel que o tradicional datacenter (ZHANG; CHENG; BOUTABA,
2010).
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Através da Internet, a computacdo em nuvem prové acesso a infraestrutura e recursos
computacionais em escala massiva e com estrutura de custos similar a uma companhia de
eletricidade, realizando a ideia teorizada por John McCarthy nos anos de 1960, a computacao
como um servi¢o® (ZHANG; CHENG; BOUTABA, 2010; SULEIMAN, 2012). Empresas nio
precisam mais investir grandes capitais em hardware e infraestrutura para implantar seus servicos
e nem dos custos operacionais para manté-los, pois através da computacdo em nuvem estes
custos sao diluidos como despesas operacionais e crescem conforme o uso (MARTIN et al.,
2011).

Armbrust et al. (2010), por meio de estudos em conjunto com os maiores provedores de com-
putacdo em nuvem, definem as principais caracteristicas deste paradigma: a) ilusdo de recursos
computacionais infinitos, disponiveis sob demanda, deste modo eliminando a necessidade de
provisionar capacidade; b) dispensa investimento de capital, permitindo comeg¢ar com pouco e
aumentar a alocagdo de recursos, conforme as necessidades e o ritmo de crescimento; e c¢) pagar
pelo uso (por exemplo, servidores por hora e armazenamento por dia), recompensando, desta

forma, a conservagao de recursos.

Por ser relativamente jovem e uma combinagao entre tecnologias, a obten¢@o de uma definicao
amplamente aceita para a computacdo em nuvem foi um desafio, pois cada autor favorece as
caracteristicas que mais lhe convém. No entanto a elasticidade e o modelo de custos sdo consenso,
formando a base para que o National Institute of Standards and Technology (NIST)® a defina

COmo:

Infraestrutura com capacidades de aprovisionamento de recursos de forma
répida e eldstica, em alguns casos automadtica, para aumentar ¢ diminuir o
nimero de recursos. Para o usudrio, tais capacidades muitas vezes parecem
ser ilimitadas, podendo ser realizadas em qualquer quantidade e a qualquer
momento.

Pode-se concluir que a computacdo em nuvem, por meio da combinacio de tecnologias, atinge
o objetivo de prover recursos computacionais como um servi¢o, democratizando e simplificando
a computacao em larga escala (AWADA; BARKER, 2017). Através da virtualizacdo, € capaz de
simular capacidade infinita e reduzir drasticamente os tempos de provisionamento, fornecendo
diversos beneficios a0 mesmo tempo que impde novos desafios (ZHANG; CHENG; BOUTABA,
2010), requerendo, por exemplo, esforcos de migracao de sistemas, devido a natureza orientada
a servidores de aplicagdes existentes, que torna-se uma significativa barreira de entrada para um
grande nimero de usudrios (JONAS et al., 2017).
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Figura 4 — Taxonomia da Elasticidade apresentando quais sdo as Modalidades e Politi-
cas disponiveis além das diferentes estratégias de elasticidade.

Elasticidade
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|
v v v v v

Vertical Horizontal Migracao Automética Manual

> Reativa

Y

h 4

Redimensionamento Replicacdo
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Y

Reposicdo
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Fonte: Adaptado de Rodrigues (2016), Coutinho et al. (2015), Righi (2013) e Galante e Bona (2012).

2.2.3 Elasticidade

Dentre as caracteristicas que definem a computacdo em nuvem e, talvez, o que efetivamente
diferencia este paradigma frente a outras alternativas (GALANTE; BONA, 2012), a elasticidade,
que diz respeito a capacidade de adicionar e remover recursos computacionais de forma auto-
matizada e com um tempo de provisionamento na casa dos minutos, ao invés de semanas, € a
propriedade que permite aos usudrios casar a demanda com a alocacdo de recursos (ARMBRUST
et al., 2010; RAVEENDRAN; BICER; AGRAWAL, 2011; IMAI; CHESTNA; VARELA, 2012;
SULEIMAN, 2012).

Segundo Raveendran, Bicer e Agrawal (2011), projetos de aplicagdes paralelas e distribuidas
tradicionalmente contemplavam um ndmero fixo de recursos, efetivamente definindo um prazo
de validade para o investimento, pois esta classe de aplicacdes costuma ser muito sensivel a
caracteristicas do ambiente. Tipicamente, recursos computacionais como processamento, rede e
armazenamento sao finitos e estiticos, sendo inicialmente adquiridos através de uma estimativa
da capacidade de pico na esperanca de que a carga média fique abaixo desta estimativa. No
entanto, enquanto os recursos sao estaticos, a demanda € dindimica (MARSHALL; KEAHEY;

FREEMAN, 2010).

Enquanto a alocacgdo estdtica tenta provisionar recursos sempre para o pior caso, correndo

> Do inglés: utility computing.
® Instituto Nacional de Padrdes e Tecnologia, uma agéncia governamental americana.



36

o risco de errar para mais ou para menos, a alocagao eldstica depende do comportamento da
aplicacao, definido através de métricas e niveis de servico contratados (RIGHI, 2013). Os
beneficios da alocacdo eldstica se manifestam para todos os envolvidos, onde o usudrio consegue
manter o desempenho da sua aplicagdo a um prec¢o justo e o administrador da nuvem otimiza o
uso de seus recursos, repassando para outros usudrios a capacidade ociosa (RAVEENDRAN;
BICER; AGRAWAL, 2011; RIGHI, 2013; HENNESSY; PATTERSON, 2013).

Diferentes provedores e middlewares gerenciam elasticidade da forma que melhor lhes
convém, o que torna necessaria uma classificacdo destas estratégias para compreender suas
diferencas e, com isso, os pontos fortes e fracos de cada estratégia. Tomando por base as
classificagdes realizadas por Coutinho et al. (2015), Righi (2013) e Galante e Bona (2012),
ilustradas na Figura 4, pode-se categorizar as estratégias de elasticidade segundo as seguintes

dimensoes:

e Modalidade: a) vertical: onde substitui-se um recurso por outro com atributos redimensi-
onados, como CPU ou memoria, por exemplo; ou b) horizontal: onde € alterado o nimero
de recursos, incluindo novas cépias idénticas para apoiar o atual, por exemplo; ou ¢) mi-
gracdo: onde a VM ¢€ realocada para outro servidor com diferentes caracteristicas, sendo

util para cendrios de reducdo na carga de trabalho, consolidando recursos computacionais.

e Politica: a) manual: onde as a¢des de elasticidade dependem de impulsos externos a
plataforma; ou b) automatica: onde a propria plataforma decide e executa as acdes de
elasticidade que podem ser, por sua vez, (i) reativas: através de um mecanismo de regra-
condi¢do-agdo; ou (ii) proativas: que, através de andlises preditivas, executa acdes de

elasticidade visando antecipar a carga.

o Estratégia: a) replicacdo: onde copias de uma mesma maquina virtual sdo utilizadas para
contribuir com o processamento; b) reposicao: onde uma méaquina em execucao ¢é levada
para outro servidor substituto, visando, por exemplo, aumento ou redu¢do de recursos; ou
c¢) redimensionamento: onde atributos especificos da méaquina virtual sdo modificados para

influenciar no desempenho da computacao.

A precificacdo dinamica, um subproduto do uso eldstico de recursos computacionais, pos-
sibilita a criacdo de mercados que negociam a capacidade ociosa dos provedores de nuvem
(spot market) a um preco mais atrativo, sendo desejdvel para uma ampla categoria de aplicacdes
cientificas e comerciais. Contudo, esta possibilidade deixa de ser utilizada por tornar ainda mais
complexo o calculo de retorno no investimento em um ambiente de nuvem e porque aplicagdes
ndo estdo preparadas para lidar com a preempc¢ao de recursos (que ocorre quando hé exaustdo da
capacidade ociosa) (JONAS et al., 2017). Neste momento, o corpo de conhecimento da computa-
¢do paralela e distribuida se torna um aliado, uma vez que um dos requisitos para a elasticidade ¢
uma boa escalabilidade, ou seja, a capacidade de uma aplicacdo manter sua eficiéncia e aumentar

o consumo de recursos proporcionalmente ao tamanho do processamento (GALANTE; BONA,
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2012; HENNESSY; PATTERSON, 2013). Por fim fornece, também, estratégias para recuperagao
(self-healing) e alta disponibilidade.

Apesar dos beneficios promovidos pela elasticidade, realizar seu potencial é uma tarefa ndo
trivial devido aos desafios oriundos do desenvolvimento de aplicagdes aptas a usufruir destas
capacidades (RAVEENDRAN; BICER; AGRAWAL, 2011; LOFF; GARCIA, 2014). Embora
se observe uma mudanca nos padrdes de aplicacdes distribuidas em dire¢do a um maior uso
de elasticidade (SHANKAR et al., 2018), aproveitar de maneira eficiente as vantagens dessa

caracteristica permanece um desafio mesmo para usudrios sofisticados (JONAS et al., 2017).

2.2.4  Orquestracdo de Contéineres

Contéineres fornecem isolamento entre aplicagdes através de mecanismos mais leves que a
virtualizacdo completa como ocorre nas maquinas virtuais (VMs) (AWADA; BARKER, 2017).
Sua grande vantagem estd no fato de que um contéiner, através de uma imagem, guarda um
ambiente empacotado, auto—contido e pronto para transporte e publicacdo de uma aplicacao
(PAHL, 2015), incluindo, se necessario, bibliotecas e/ou bindrios de middlewares dos quais o
software € dependente (AWADA ; BARKER, 2017). Essa propriedade favorece a portabilidade do
codigo e €, conforme notado por Higgins, Holmes e Venters (2015), especialmente relevante em
um contexto de computacido em grids remotos, onde o ambiente pode carecer das dependéncias

necessdrias para suportar um determinado job.

Ainda assim, cont€ineres sdo um tipo de virtualiza¢do, neste caso, chamada de virtualizacao
a nivel de sistema (TOSATTO; RUIU; ATTANASIO, 2015) em contraste com a virtualiza¢ao
a nivel de hardware, representada pelas VMs, e que incorre uma alta sobrecarga de processa-
mento. Um dos diferenciais da virtualizagdo por contéineres, e que fornece grandes ganhos de
performance, € o seu tratamento do sistema de arquivos por camadas, onde existe permissao de
escrita apenas a camada do topo e as demais sdo composicdes somente para leitura das camadas
restantes, agrupadas em formato de pilha (HIGGINS; HOLMES; VENTERS, 2015).

Contudo, Pahl (2015) pondera que apesar de compartilhar a categoria virtualizacao, estas
duas abordagens solucionam problemas distintos devido aos componentes envolvidos em cada ar-
quitetura, conforme mostra a Figura 5. Embora médquinas virtuais forne¢am um 6timo isolamento
e abstracdo do hardware, o custo necessdrio para atingir este objetivo € significativo, exigindo
uma cépia completa do sistema operacional, a interceptagdo e traducdo de chamadas de sistema e
drivers especificos para cada virtualizador (FELTER et al., 2015). Em contrapartida, contéineres
fazem uso de diretivas de isolamento e gestdo de recursos nativos dos sistemas operacionais,
reduzindo significativamente o overhead enquanto relaxam as garantias de abstracdo. Apesar de
parecer uma troca vantajosa, em um ambiente de computa¢do em nuvem € comum que ambas as
estratégias sejam utilizadas em conjunto devido as necessidades de isolamento de recursos que
os provedores devem assegurar entre diferentes clientes (BERNSTEIN, 2014).
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Figura 5 — Diagrama ilustrando as principais diferencas no que tange as estratégias de
virtualizacao baseadas em Conté€ineres (esquerda) e Mdquinas Virtuais (direita).

AppA | AppB App C

Bins/Libs || Bins/Libs Bins/Libs
App A App B App C App D

Bins/Libs Bins/Libs Bins/Libs Docker Docker Bins/Libs

Guest OS Guest OS Guest OS
Docker

Host OS Hypervisor

Infrastructure Infrastructure

Fonte: Reproduzido de https://www.docker.com/what-container#/virtual_machi
nes.

Uma das principais implementacdes de virtualizacdo a nivel de sistema é o projeto Docker’
que vem definindo os rumos para abordagens concorrentes. Seu funcionamento €, assim como
boa parte dos projetos similares, baseado em duas funcionalidades do kernel do Linux, nomeadas:
cgroups e namespaces (PAHL, 2015). A partir da sua combinacao se torna-se possivel isolar
aplicagdes, dando a impressao de que cada uma delas tém o sistema operacional dedicado para si,
e limitar o consumo de recursos, especificando de antemao os limites aplicaveis a cada software
que roda dentro de um contéiner (TOSATTO; RUIU; ATTANASIO, 2015). Para especificar o
empacotamento € usado um arquivo chamado dockerfile, que detalha os elementos que compdem

a imagem, assim como as instrucdes para sua constru¢ao.

Embora diversos provedores de computacdo em nuvem forne¢am diretivas para ajustar a
quantidade de recursos a demanda, chamadas de auto—scaling (MAO; HUMPHREY, 2011), seu
aproveitamento e potencial de economia sdo limitados pelo delay com que VMs sdo adicionadas
e removidas ao pool de recursos (SHANKAR et al., 2018). Contéineres, por sua vez, devido
a sua portabilidade e baixa sobrecarga computacional, costumam ser utilizados para melhorar
a utilizacdo de recursos e possibilitar uma densidade de processos mais alta, o que levou a
popularizacao de ferramentas de deployment baseadas em contéineres, com diversos projetos

comerciais e académicos se propondo a gerir ambientes baseados em contéineres.

Projetos como 0 Omega (SCHWARZKOPF et al., 2013) e Borg (VERMA et al., 2015) que,
eventualmente, levaram ao Kubernetes® (BURNS et al., 2016), todos oriundos do Google, além do

7 Disponivel na URL https://www.docker.com, sem publicagdes.

8 Principal orquestrador de contéineres atualmente e que traca suas origens ao projeto de gestio de datacenters
Borg, nunca publicamente revelado, mas que influenciou diversas iniciativas (como o préprio Mesos), disponivel na
URL https://kubernetes.io.
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Mesos’ (HINDMAN et al., 2011), do Twitter, sdo propostas para facilitar a gestio de ambientes
baseados em contéineres, seja localmente ou em um ambiente de computagdo em nuvem. Ao
mesmo tempo os principais provedores anunciam, também, suas respectivas implementacoes,
fornecendo plataformas que possibilitam aos usudrios criar clusters e gerenciar instancias de
contéineres de maneira automatizada visando maximizar o aproveitamento de recursos como
memoria e CPU ou prover alta disponibilidade. Sendo os mais populares: Elastic Container
Service (ECS'Y) da AWS, Azure Kubernetes Service (AKS!') da Microsoft e o Kubernetes
Engine'? na prépria Google Cloud Platform (GPC).

2.2.5 Function as a Service (FaaS))

Considerado o préximo passo na evolugdo de tecnologias oriundas da computacao em nuvem,
o paradigma Function as a Service (FaaS), também conhecido como serverless, surgiu como
iniciativa dos provedores de computacao em nuvem, estreando com o AWS Lambda em 2014, ao
fornecer uma nova camada de abstracao focada em melhorar o comportamento de elasticidade
e aumentar a granularidade dos intervalos de cobranca por recursos utilizados. O principal
fator de diferenciacdo para esta emergente arquitetura de desenvolvimento de aplicagdes estd,
segundo Wang et al. (2018), no fato de que ela isola do usudrio tudo o que diz respeito a gestao
de servidores, originando o nome serverless.

Por ser uma abordagem relativamente nova, ainda ndo ha consenso quanto a definicao precisa
de FaaS embora diversos autores concordem no que diz respeito aos pontos centrais. Este cendrio
pode ser ilustrado através de citacdes provenientes de trés fontes diferentes: Wang et al. (2018),
Shankar et al. (2018) e Google Cloud Platform (GCP).

componentes pequenos, autdbnomos e stateless dedicados a lidar com tarefas
especificas sendo, na maioria dos casos, um pequeno bloco de cédigo escrito
em linguagem de scripting que t€m seus ambientes de execugdo e servidores
gerenciados pelo provedor de computacdo em nuvem, que aloca recursos de
forma dindmica para garantir sua escalabilidade e disponibilidade (WANG et al.,
2018).

prové usudrios com acesso instantdneo a uma grande quantidade de recursos
computacionais sem o esfor¢o necessario para a gestdo de clusters possibilitando
executar funcdes orientados a eventos, e stateless que incluem restri¢des sobre
o uso de memoria e tempo de execucdo sobre cada invocacdo (SHANKAR
etal., 2018).

? Projeto originalmente criado para gestio de datacenters mas que tem se articulado para tornar-se um produto
centrado em contéineres, disponivel na URL http://mesos.apache.org.

19 Disponivel na URL https://aws.amazon.com/ecs.

! Disponivel na URL https://azure.microsoft.com/en-us/services/kubernetes-serv
ice

12 Disponivel na URL https://cloud.google.com/kubernetes—engine
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uma solugio computacional leve'?, assincrona e baseada em eventos que per-
mite a criagdo de pequenas funcdes de finalidade tinica que respondem a eventos
na nuvem sem a necessidade de gerenciar servidores ou ambientes de execu-
¢io'* (GOOGLE, 2018).

Comparando-se ao paradigma mais popular de computacdo em nuvem, o Infrastructure as
a Service (IaaS) que € baseado no aluguel de miquinas virtuais cobradas por hora, as FaaS
tem como uma das suas maiores diferencas os limites de memoria, tempo de execucdo e,
principalmente, o modelo de cobrancga, destacados na Tabela 5. Apesar da computacdo em
nuvem permitir que o hardware dedicado local seja substituido por recursos pagos pelo uso
e dinamicamente alocados, Eivy (2017) destaca que a cobranc¢a nao deixa de ser baseada na
alocacdo, ainda que por hora, ao invés do uso efetivo, fazendo com que o consumidor pague
mais do que o necessario por recursos alocados, mas niao necessariamente utilizados na sua
completude.

Desta forma, o modelo de cobranca FaaS apresenta uma evolugdo ao cobrar baseado no tempo
de execucdo de uma fungcao (ROBERTS; FOWLER, 2016; WANG et al., 2018), geralmente
arredondado para a casa das centenas de milissegundos (/00ms), o que significa que o usudrio s6
paga pelo tempo em que seu codigo estd efetivamente executando. Contudo, os operadores de
computacdo em nuvem cobram seu pre¢o pelas funcionalidades disponiveis no modelo FaaS,
com valores contendo um agio de aproximadamente 2z, segundo Jonas et al. (2017), quando
comparados com VMs de capacidade similar, o que ainda configura um preco aceitavel para
este autor, uma vez que a cobranga ocorre de forma mais granular, a elasticidade e paralelismo
massivos e o fato de que ndo € incomum encontrar clusters utilizando apenas 50% de suas
capacidades.

Segundo Wang et al. (2018), uma execucao de FaaS geralmente ocorre em um tipo de
sandbox, seja um contéiner de fun¢do ou uma maquina virtual, que impdem limites sobre fatores
como memoria, tempo de CPU e tempo méaximo de execucdo. Desta forma, uma instancia da
funcio s6 serd criada quando houver uma solicitacio de execucgdo e serd congelada imediatamente
apos seu término, uma visao que € compartilhada por Roberts e Fowler (2016) e que atribuem
este comportamento ao fato de que os contéineres computacionais que executam as funcgdes sao
efémeros, criados e destruidos pelo provedor puramente em funcdo da demanda.

Um ponto amplamente divulgado pelos provedores de FaaS e endossado pela academia é
o fato de que as execucdes de fun¢des sdo fundamentalmente eldsticas, com cada invocagao
sendo potencialmente executada por um processo paralelo e distribuido, independente e isolado
dos demais em fun¢do da natureza stateless das fun¢des (SPOIALA, 2017; JONAS et al., 2017,
ROBERTS; FOWLER, 2016; JONAS et al., 2017). Apesar de existirem, ao contrario do que
sugere o nome, servidores rodando o cédigo submetido, estes ndo sdao preocupagdes do ponto de

vista do desenvolvedor (SPOIALA, 2017), que se abstém de tarefas como instalagc@o, otimizac¢ao

Blightweight
4runtime environment
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Tabela 5 — Comparativo das principais caracteristicas nas ofertas de FaaS por parte de trés
grandes provedores de computacdo em nuvem.

AWS ‘18 AWS ‘17 Azure GCP
.. 64 x k 64 x k 128 x k 128 x k
Memoria (MB) ) _ 53 47y (k=2.3,..24) (k=23,..12) (k=24 8, 16)
Tempo Limite
de Execucao 15 5 10 9
(minutos)
Proporcional Proporcional . 200 MHz xj
CPU ) Meméria a Meméria Fixo (G=1,2,4,7,12)
Sls_tema Amazon Linux Amazon Linux Windows 10 Debian 8
Operacional
Espaco em
Disco (MB) 512 512 500 > 512
Tempo de Tempo de
Tempo de Tempo de B N
Fatores de - - Execucio, Execucio,
Execugao, Execucio, . .
Cobranca o o Memodria Meméria Alocada,
Memoéria Alocada Memoria Alocada .
Consumida CPU Alocada

Fonte: Atualizado pelo autor, adaptado de Wang et al. (2018).

Figura 6 — Diagrama representando a divisao de responsabilidades sobre as diversas camadas que
compdem um ambiente computacional contrastando ambientes locais com diferentes modelos
de servico habilitados pela computacdo em nuvem (IaaS, PaaS, Contéineres,e FaaS).
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e atualizacdo de sistemas operacionais, runtimes e hardware. Desta forma a gestdo do ambiente
e da elasticidade € transferida para o provedor de computagdo em nuvem, escalando tais funcdes
de maneira automética e dependendo apenas da quantidade de recursos disponiveis em sua
plataforma e a demanda de uso por seus clientes (HAN, 2017).

Através deste comportamento inerentemente eldstico torna-se possivel tirar proveito da elasti-
cidade de uma maneira simplificada, algo que continua desafiador dependendo das caracteristicas
de aplicacdes e middlewares, muitos desenhados originalmente para hardware dedicado (JONAS
et al., 2017). Do ponto de vista da produtividade do desenvolvedor, o emprego de FaaS permite
focar apenas nos seus fatores de diferenciacdo (HAN, 2017), sem preocupar-se com gestao de
infraestrutura, runtimes e elasticidade, onde Jonas et al. (2017) ponderam que nao € dificil imagi-
nar um cendrio em que o objetivo do usudrio ndo é necessariamente obter a melhor performance
possivel, mas sim um ganho capaz apenas de superar seus recursos locais sem demandar grande
esforco de desenvolvimento. Ademais, o modelo serverless se encaixa bem no contexto do
desenvolvimento moderno de aplicacdes, evoluindo, como mostra a figura Figura 6, para partes
reaproveitdveis cada vez menores (conhecidas como microservices) que, juntas, compdem a
aplicacdo, contrastando com a construcao de aplicacdes monolitica que se mostram dificeis de
gerenciar e escalar (EIVY, 2017).

Além dos beneficios para o desenvolvimento, Jonas et al. (2017) argumenta que o modelo
serverless possibilita a criagdo de sistemas de processamento distribuidos radicalmente mais
simples, fundamentalmente eldsticos e mais amigaveis do ponto de vista do usudrio, caracte-
risticas estas, interessantes para a aplicacao na pesquisa académica. Spillner, Mateos e Monge
(2018) afirmam, endossando esta visdo, que a natureza do provisionamento verdadeiramente
sob-demanda, aliada ao modelo de cobranca, torna as plataformas de FaaS atrativas para tarefas
de pesquisa, apresentando ainda uma lista (complementada aqui com dados de Roberts e Fowler

(2016)) de implementacdes do modelo FaaS. Dentre elas:

e Comerciais: AWS Lambda, Google Cloud Functions, Azure Functions, Oracle Functions,
IBM OpenWhisk;

e Cddigo Aberto: Docker—-LambCl, Effe, OpenLLambda, Fission, OpenFaaS, Kubeless,

IronFunctions;

e Middlewares: Serverless, Claudia.js, AWS Serverless Application Model, Architect.

Outro fator relevante das FaaS estd relacionado aos ganhos para o provedor de computagao
em nuvem, com Eivy (2017) afirmando que ao oferecer uma plataforma como esta o provedor
tem maior controle sob o hardware e software utilizados, possivelmente unificando tudo aquilo
que diz respeito as versdes, sistemas operacionais, atualizacdes de seguranca e ferramental
interno. Além disso, a natureza stateless e de curta duracdo destas funcdes facilita a gestdo e
aumenta a eficiéncia no aproveitamento de recursos ao garantir a rotatividade necessaria para
multiplexar clientes e balancear a demanda a oferta de recursos, um fator primordial para a

rentabilidade do provedor de computagao em nuvem (SHANKAR et al., 2018).
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Apesar dos grandes beneficios no que diz respeito ao modelo de cobranga, amplo paralelismo
e a elasticidade nativa, Han (2017) realiza uma necessaria andlise dos pontos negativos inerentes
ao modelo FaaS, como: a) Reducdo na Transparéncia: assim como qualquer abstracdo, certas
partes do sistema saem do controle do desenvolvedor, neste caso, o fato do provedor gerenciar a
infraestrutura pode dificultar a investigacao e solucao de problemas; b) Dificuldade de Depuracao:
como toda a execucdo se dd no provedor de nuvem e em um ambiente restrito as op¢oes de debug
sdo limitadas e ainda muito dependente de logs e fraces de execugdo; ¢) Elasticidade de Custo:
proporcionalmente a elasticidade de recursos, os custos pelo uso de FaaS podem potencialmente
sair de controle devido a sua natureza virtualmente infinita de recursos, causando surpresas na

hora da cobranca.

A opacidade do modelo computacional possibilitado pelas FaaS também € destacada por
Wang et al. (2018) como um impeditivo relevante para ado¢@o por determinadas categorias
de usudrios, como os que trabalham em ambientes altamente regulados, devido as questoes
que levanta sobre a qualidade do isolamento entre tenants, resisténcia a ataques e o controle
de custos. Corroborando com este ultimo ponto, se destaca a publicagdo de Eivy (2017), que
dedica parte significativa ao cédlculo e explicagdo do modelo de cobranca serverless. No que diz
respeito as dificuldades no desenvolvimento, autores como Jonas et al. (2017) expressam uma
grande preocupacdo quanto a maturidade das ferramentas para debug, uma situacao que s6 se
agrava uma vez que o modelo FaaS incentiva o uso de componentes distribuidos e prové amplo

paralelismo, complicando a andlise de logs e traces de auditoria.

Ainda no que diz respeito a maturidade deste modelo computacional, sao encontrados
argumentos que sugerem um longo caminho de desenvolvimento pela frente, seja por falta
de ferramental apropriado, reduzido corpo de pesquisa académico (comprovado pela falta de
publicacdes e a vasta quantidade de referéncias para blogs e paginas web em (WANG et al.,
2018), por exemplo) e, até mesmo, pela falta de uma defini¢do precisa e autoritativa acerca
dos conceitos de FaaS e serverless, sendo ambos utilizados de maneira intercambiavel na
industria. Atualizacdes frequentes, por parte dos provedores de computacdo em nuvem, também
comprovam a existéncia de lacunas no paradigma, com novas funcionalidades e corre¢des

figurando frequentemente nos releases de versoes.

Contudo, apesar das fraquezas expostas, evidéncias informais apontam que arquiteturas
baseadas em FaaS vieram para ficar, devido aos relatos de empresas e individuos reportando
casos de grandes economias e melhorias de performance através da sua ado¢do. No meio
académico, os trabalhos de Jonas et al. (2017) e Shankar et al. (2018) contribuem para este
cendrio encorajador ao atingir, respectivamente, performances na casa de 40 TFLOP/s com 2800
unidades de execucao e 4 TFLOP/s com 180 unidades de execu¢ao, enquanto trabalhos como o
de Wang et al. (2018) fornecem um panorama sobre as caracteristicas e estratégias utilizadas

pelos principais provedores de computacdo em nuvem nas suas ofertas de FaaS.
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2.3 Consideracoes Parciais

Neste capitulo foram abordados assuntos fundamentais para a compreensdo do presente
trabalho. Igualmente importantes sdo os conceitos apresentados nas dreas de bioinformaética
e filogenética, assim como os da computacdo, mais especificamente a computagdo de alto
desempenho e elasticidade. Do lado da biologia sdo relevantes para este trabalho no¢des de
sequéncias moleculares, inferéncia filogenética, assim como as suas principais metodologias, e
sistemas de substituicdo molecular, todos os quais estdo intimamente ligados com a operagao
dos softwares abordados no levantamento do estado da arte realizado na Capitulo 3. No que diz
respeito a computacao, este trabalho constréi sua proposta com base nos conceitos de Function
as a Service (FaaS) e Orquestracdo de Contéineres, onde ambos sdo tecnologias emergentes que
se fundamentam na elasticidade obtida através da computagdo em nuvem, sendo esta, por sua
vez, amplamente utilizada como plataforma de processamento paralelo e de alto desempenho,
justificando, portanto, os assuntos abordados. A seguir é apresentado um levantamento e andlise
do estado da arte, onde, com a ajuda da taxonomia elaborada, foi possivel identificar lacunas de

pesquisa onde o modelo proposto pode atuar.



45

3 TRABALHOS RELACIONADOS

“A fool thinks himself to be wise,
but a wise man knows himself to be a fool.”

William Shakespeare

Neste capitulo é apresentado um levantamento da literatura para a compreensao do estado
da arte, apresentando trabalhos relacionados assim como suas contribui¢des para a drea de
bioinformdtica aplicada a filogenética e a computacdo de alto desempenho. Demonstra-se
também a estratégia aplicada no levantamento da literatura, as motivacdes e as justificativas
para a estratégia escolhida. Além de delinear as fontes utilizadas e as questdes de pesquisa,
destacando as palavras—chaves empregadas e os critérios utilizados para inclusdo dos resultados.

Em seguida, elaborou-se uma taxonomia para melhor categorizar e classificar os trabalhos
encontrados neste levantamento, para entdo, realizar uma andlise comparativa entre eles e um
comparativo estatistico. E de fundamental interesse avaliar os trabalhos em termos do emprego
de técnicas de computagdo de alto desempenho, resultando na Tabela 11, que apresenta uma
visdo consolidada dos trabalhos enquanto categorizados pela taxonomia e avaliados em termos
das técnicas de computagdo de alto desempenho.

Por fim, delineou-se o cendrio encontrado em termos das suas lacunas no que diz respeito
a computacao de alto desempenho, principalmente no emprego de computacdo em nuvem e

elasticidade de recursos, estratégias de balanceamento de carga e uso de aceleragdo por GPUs.
3.1 Metodologia de Selecao de Trabalhos

Com o intuito de mapear o estado da arte, no que diz respeito a ferramentas computacionais
relacionadas a filogenética, esta dissertacdo buscou inicialmente uma estratégia baseada em
mapeamento sistematico. Contudo, particularidades da drea estudada representaram grandes
desafios para a execu¢do de uma andlise satisfatéria, podendo ser citadas neste sentido as

seguintes dificuldades:

e Datas de publicacdo: Apesar dos grandes avangos em tempos recentes, no que diz
respeito a tecnologias de sequenciamento genético e algoritmos, as bases que suportam
estes avangos permanecem as mesmas € muito populares entre pesquisadores, de forma
que uma restricao do tipo “ano de publicacao” implica em descartar uma parte relevante
do corpo de conhecimento da filogenética e seus alicerces. Exemplos que corroboram
com esta assercao podem ser encontrados na Subsecdo 2.1.3 (Sistemas de Substituicdo de
Sequéncias Moleculares), tendo boa parte das bases estabelecidas na década de 80 e com

trabalhos iniciais, e até hoje relevantes, iniciando em 1969;



46

Tabela 7 — Critérios de inclusdo no conjunto de
Tabela 6 — Palavras-chaves utiliza-  dados para trabalhos encontrados nesta revisao
das na composicédo dos termos de  da literatura.
busca desta revisao da literatura.

Cadigo Filtro
Cadigo Palavra-chave
F1 Apenas documentos com texto
K1 Filogenética completo disponivel
K2 Software ) Publicados em revistas ou periddi-
KOl  Inferéncia COS com revisao por pares
KO2 Cloud F3 Dissertacoes e Teses
F4 Escritos em Inglés

Fonte: Elaborado pelo autor.

Fonte: Elaborado pelo autor.

e Baixa aderéncia a revistas especializadas: Outra caracteristica da interseccdo entre
computacao e filogenética é a baixa aderéncia das publicacdes a revistas especializadas,
de maneira que projetos de software sao muitas vezes publicados em revistas da biologia,
como por exemplo Systematic Biology, Nucleic Acids Research e Synthetic Biology. De
modo inverso, revistas especializadas em bioinformética acabam recebendo submissdes
de trabalhos que apenas utilizam softwares para este fim, sem necessariamente apresentar
contribui¢des no ferramental. Exemplos deste cendrio incluem as revistas Bioinformatics e
BMC Bioinformatics. Para a computacgdo, a situacdo € agravada pelo reduzido nimero de

publicacdes em veiculos ja estabelecidos como o IEEE e ACM;

e Auséncia de divulgacio das ferramentas: Por fim, um fator adicional é a maneira
como diversos artigos apresentam suas contribuicdes do ponto de vista computacional
e ferramental, sendo este, em casos extremos, relegado a algumas frases nas secoes
de metodologia informando que um software foi desenvolvido para auxiliar a pesquisa.
Embora este comportamento seja compreensivel em situagdes onde as contribui¢des para a
biologia e a filogenética sejam expressivas, nao deixa de ser frustrante para o pesquisador
ao conduzir um mapeamento sistematico, pois causa a rejeicao de produgdes nesta situacao
logo nos primeiros estagios de filtro de relevancia em funcio da auséncia desta informacao

em pontos de destaque como titulo, abstract e até mesmo conclusdo, por exemplo.

Diante destas dificuldades e o volume de artigos encontrados em estdgios iniciais da aborda-
gem sistemdtica', a estratégia para o mapeamento do estado da arte passou a ser uma reviso de
literatura. Apesar da mudancga na estratégia do levantamento, boa parte dos passos anteriores

seguiram relevantes, dentre eles, o estabelecimento das questdes de pesquisa, das palavras-chaves

' Utilizando-se dos bancos de dados disponiveis para a biblioteca da UNISINOS foram encon-

trados cerca de 7500 artigos no primeiro estdgio do mapeamento sistemdtico utilizando o termo
de busca (phylogeny OR phylogenetics OR phylogenetic) AND (software OR tool OR
program OR package), adicionalmente aos filtros: somente resultados que contemplem texto completo
disponivel, publicados em revistas com revisdo por pares, datados a partir de 1990 e com idioma inglés.
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Tabela 8 — Editoras e fontes utilizadas na elaboracao da presente revisdo de literatura.

Fonte Endereco

Association for Computing Ma-

https://dl.acm.
chinery (ACM) ps://dl.acm.org/

BioMed Central (BMC) https://www.biomedcentral.com/
CiteSeerX https://citeseerx.ist.psu.edu/
Elsevier https://www.sciencedirect.com/
Google Scholar https://scholar.google.com/

Institute of Electrical and Electro-
nics Engineers (IEEE)

Nature https://www.nature.com/

https://ieeexplore.ieee.org/

Oxford Academic https://academic.oup.com
Public Library of Science (PLOS) https://www.plos.org/
Semantic Scholar f https://www.semanticscholar.org/

Springer https://link.springer.com/

T ndo publicam material original mas servem como agregadores do contetido de diversas fontes

Fonte: Elaborado pelo autor.

e dos demais filtros, apresentados a seguir. Buscou-se com este trabalho encontrar o estado
da arte situado na interseccdo entre computacao de alto desempenho e bioinformatica, mais

precisamente estudos filogenéticos, o que resultou nas seguintes questdes de pesquisa:

Questdo 1: Quais técnicas de otimizacao sdo usadas atualmente para possibilitar a inferéncia de

grandes filogenias?

Questdo 2: Qual € o cendrio no que diz respeito a adogdo de técnicas de computacdo paralela e
distribuida para inferéncia filogenética?

Questdo 3: Quais sdo os desafios encontrados pelos autores e as oportunidades disponiveis para
avancar o estado da arte no que diz respeito a computagdo paralela e distribuida aplicada a

algoritmos filogenéticos?

Uma vez definidas as questdes de pesquisa, o proximo passo para a execu¢do do mapeamento
consiste em estabelecer as palavras-chaves mais apropriadas para esta pesquisa, além de definir
filtros adicionais, também chamados de critérios de inclusdo, afim de aprimorar a qualidade dos
resultados e formular a string de busca.

No que diz respeito as palavras-chaves foram definidos trés termos fundamentais e dois
opcionais, demonstrados na Tabela 6. A existéncia de termos opcionais mostrou-se necessaria em

funcdo da grande variacdo entre as diferentes bases de dados, conforme abordado anteriormente
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Figura 7 — Diagrama representando a estrutura de busca e triagem utilizada neste
trabalho para a revisdo de literatura.

Fontes de Dados ~

Consulta por Palavras-Chave

Aplicacao de Filtros

Consolidacdo
de Duplicados

Triagem por
Titulo

Triagem por

Abstract
Triagem por
Introdugdo e .
Conclus3o Leitura

Completa

Fonte: Elaborado pelo autor.

nas dificuldades do mapeamento sistemadtico. Os filtros detalhados na Tabela 7 visam estabelecer
critérios de qualidade a respeito do material utilizado neste mapeamento e seguem boas préticas,
com a notdvel omissdo de um limite quanto a data de publicacdo. Esta auséncia ocorre também
em funcdo das particularidades encontradas no mapeamento.

A execugao das buscas teve como objetivo a cobertura de um amplo leque de editoras
especializadas em ciéncia da computacgado e bioinformética, como: Association for Computing
Machinery (ACM), Institute of Electrical and Electronics Engineers (IEEE), BioMed Central
(BMC) e Public Library of Science (PLOS), assim como veiculos de ampla cobertura, como
Elsevier, Nature e Springer, além de agregadores como o Google Scholar, com a lista completa
disponivel na Tabela 8.

A elaboracdo das strings de busca varia de acordo com as capacidades de cada plataforma,
com preferéncia para formatos baseados em expressdes booleanas compostas pela combinacdo
das palavras-chaves bdsicas e opcionais por operadores de conjuncio légica (E) incluindo termos

sindbnimos em operadores de disjuncdo, por exemplo:

phylogeny OR phylogenetics OR phylogenetic)

(
AND (software OR tool OR program OR package)
AND (inference)
AND (cloud)
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Em casos nos quais a busca resultava em poucos ou nenhum resultado, as palavras-chaves
opcionais eram removidas da expressdo. J4 a aplicacdo dos filtros era realizada na propria
plataforma de busca, quando esta fornecia tais capacidades ou realizada de maneira manual, caso

contrario.

As préximas etapas do levantamento bibliografico consistiram na avaliacdo manual de cada
resultado para garantir sua relevancia no contexto deste trabalho, em consonancia com suas
questdes de pesquisa. Para tanto, adotou-se uma abordagem estruturada, conforme Figura 7, que
compds o pipeline de selecdo, composta pelos seguintes passos: I) aplicacao dos filtros (caso
necessdrio); 1I) consolidacdo de duplicados; III) triagem baseada no titulo; I'V) triagem baseada

no abstract; V) triagem por leitura da introducdo e conclusio; e VI) triagem por leitura completa.

3.2 Taxonomia Elaborada

Ao analisar o corpo de dados obtido através do levantamento bibliografico, o objetivo é
responder as questdes de pesquisa previamente estabelecidas. Contudo, devido a amplitude
da drea de conhecimento e ao elevado nimero de resultados, a elabora¢do de uma taxonomia
que se proponha a ajudar na classificacdo, comparacao e avaliagdo dentre os multiplos projetos
de software encontrados no campo da filogenética foi julgada relevante para o escopo desta
dissertacdo assim como contribuicao.

Embora muito se fale em taxonomias no contexto de filogenética, estas se referem, sua
grande maioria, a descri¢do, denominacao e classificacdo de organismos vivos (YANG, 2014),
ndo devendo ser confundida com a proposta deste trabalho. O objetivo buscado aqui consiste em
uma abordagem hierdrquica capaz de representar um corpo de conhecimento de um determinado
campo de estudo e que também pode ser visualizado como uma arvore (DENNING; ROSEN-
BLOOM, 2009). Adicionalmente, as pesquisas realizadas durante o levantamento bibliografico
ndo contemplavam qualquer tipo de estrutura formal dos projetos de computagdo aplicados a
filogenética, de maneira que a taxonomia aqui proposta pode ser considerada um esforco inicial

neste sentido.

No entanto, ao invés de construir uma taxonomia tedrica e entdo aplicd—la na classificacdo
de projetos existentes, foi adotada uma abordagem prética: constru¢io da taxonomia com base
nos resultados obtidos através do levantamento bibliografico e, assim como (PERERA et al.,
2013), identificando caracteristicas, técnicas, funcionalidades ou abordagens empregadas pelos
projetos de software contemplados no levantamento. Esta estratégia € relevante uma vez que,
para o melhor do conhecimento do autor, ndo foram encontradas nenhuma outra taxonomia ou
classificacdo similar que contemplasse a intersec¢do entre filogenética e bioinformatica com a
computacao de alto desempenho.

Diante desta situagdo, e conforme pode ser visto na Figura 8, foi formalizada uma taxonomia
que classifica os trabalhos encontrados em distintas categorias e em uma estrutura hierarquica

que contempla as principais caracteristicas de cada trabalho. Esta taxonomia pode ser dividida
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Figura 8 — Taxonomia elaborada para a classificagdo dos trabalhos identificados durante
a etapa de revisdo de literatura.

Projetos de Software no
Contexto de Filogenética

— Inferéncia Filogenética

Inferéncia Bayesiana
Alinhamento de Sequéncias — Matrizes de Distancias

Maxima Parcimonia

Maxima Verossimilhanca

Elaborac&o de Arvores Filogenéticas

|

Outras Finalidades

com Heuristicas

— Pacotes e Portais

Selegao de Modelos =~

Fonte: Elaborado pelo autor.

em quatro pilares principais: a) Inferéncia Filogenética; b) Pacotes e Portais; ¢) Selecao de
Modelos de Substituicdo Molecular; e d) Alinhamento de Sequéncias Moleculares.

Ademais, o pilar que trata de inferéncia filogenética foi adicionalmente dividido em termos
dos métodos utilizados e de suas finalidades, de acordo com os conceitos apresentados na
Subsecao 2.1.2. Estatisticas quanto ao nimero de trabalhos encontrados para cada nivel da

taxonomia sao encontradas na Tabela 9.

3.3 Analise do Estado da Arte

Uma vez executado o levantamento previamente descrito, apresenta-se, nesta se¢ao, a lista de
trabalhos selecionados para anélise do estado da arte. Ao todo foram encontrados 83 trabalhos,
todos eles situados na intersec¢cdo entre inferéncia filogenética e a ciéncia da computagdo,
contemplando temas como: @) Alinhamento de Sequéncias Moleculares; b) Selecdo de Sistemas

de Substituicdo Molecular; ¢) Pacotes e Portais; e d) Inferéncia Filogenética.

Do ponto de vista da filogenética € interessante notar a grande quantidade de ferramentas
disponiveis para inferéncia filogenética, contudo hd uma notdvel predominancia de softwares
que utilizam métodos baseados em ML (Subsubsecdo 2.1.2.3). Outra estatistica que se destaca
¢ a grande quantidade de ferramentas classificadas como ‘Pacotes e Portais’, categoria que
contempla os trabalhos que ndo se limitam a um tnico método de inferéncia ou que também

incluem funcionalidades das demais categorias.
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Tabela 9 — Quantidade de trabalhos da revisdo de literatura quando classificados
conforme as categorias presentes na taxonomia proposta.

Categoria Método Finalidade Quantidade
Outras Finalidades 22
Miéxima -

Verossimilhanca Elal,)oragao 17

Inferéncia de Arvores .
Filogenética Filogenéticas com Heuristicas 5
Inferéncia Bayesiana 3
Matrizes de Distancias 3
Miéxima Parcimdnia 2
Pacotes e Portais 17
Selecao de Sistemas 10
Alinhamento de Sequéncias 4
Total 83

Fonte: Elaborado pelo autor.

Tais projetos buscam centralizar boa parte das tarefas envolvidas no processo de anélise
filogenética, sendo notdveis exemplos os projetos CIPRES (MILLER; PFEIFFER; SCHWARTZ,
2010), GALAXY (AFGAN et al., 2016), MEGA (KUMAR; STECHER; TAMURA, 2016), e
Phylemon (TARRAGA et al., 2007; SANCHEZ et al., 2011). Além de pacotes de software que
moldaram os rumos da bioinformatica no contexto da filogenética, como € o caso do PHYLIP
de Felsenstein (1989), autor que consta na lista da revista Nature dos 100 mais citados (Van
Noorden; MAHER; NUZZO, 2014).

Em tratando-se de caracteristicas computacionais, o objetivo desta pesquisa foi realizar
um mapeamento das capacidades dos softwares no que diz respeito a computacao paralela e
distribuida e, principalmente, a elasticidade de recursos. Desta forma, buscou-se nas publicacdes
e, quando disponivel, nas paginas e documentagdes dos projetos, informagdes que pudessem

indicar o suporte a caracteristicas como:

Caracteristica 1: Suporte a diretivas de computacao distribuida (excetuando-se paralelismo na

prépria maquina, através de processadores multi-core, por exemplo);

Caracteristica 2: Suporte a elasticidade no consumo de recursos e, de maneira mais ampla,

suporte a contextos de cloud computing;

Caracteristica 3: Implementacdo de diretivas para balanceamento de carga, seja no contexto de

cloud ou de computacio distribuida;
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Caracteristica 4: Suporte a computagdo baseada em placas graficas, Graphics Processing Unit

(GPU), que costuma ser muito eficaz em contextos cientificos;

Caracteristica 5: Modelo de interacdo com o usudrio, caso o software suporte comandos interati-

vos ou disponha de uma interface gréfica.

De acordo com os critérios estabelecidos € possivel montar um panorama do estado da arte
no que diz respeito as ferramentas para filogenética inseridas no contexto de computacao em
nuvem e elasticidade, sumarizado na Tabela 10. Apesar do amplo suporte a interfaces graficas
ou consoles interativos, presente em praticamente 60% dos softwares encontrados, apenas 23%
deles incluem algum tipo de suporte a computacao distribuida, sendo fornecido, na grande
maioria dos casos, por implementacdes baseadas em Message Passing Interface (MPI), com o
projeto TNT, por Goloboff e Catalano (2016), destacando-se como a tinica exce¢ao encontrada
ao trabalhar com Parallel Virtual Machine (PVM), um predecessor do MPI.

Em tratando-se de técnicas mais recentes, como a computacdo baseada em GPU, apenas
quatro trabalhos alegam suporte, sendo eles: a) o projeto GALAXY (AFGAN et al., 2016)
através de seus plug—ins; b) os softwares BEAST (DRUMMOND et al., 2002) e mrBayes
(HUELSENBECK; RONQUIST, 2001), que aceleram na GPU as computacdes do algoritmo
Metropolis-Hastings, também conhecido como Markov chain Monte Carlo (MCMC); e ¢) ME-
TAPIGA (HELAERS; MILINKOVITCH, 2010) completa a lista, tirando proveito da GPU para
executar uma heuristica para a inferéncia filogenética baseada em algoritmos genéticos.

No campo da elasticidade de recursos e da computacdo em nuvem a situacdo é agravada,
com apenas trés dos trabalhos anunciando suporte. Apesar de portais como CIPRES (MILLER;
PFEIFFER; SCHWARTZ, 2010), Phylemon (TARRAGA et al., 2007; SANCHEZ et al., 2011) e
Phylogeny.fr (DEREEPER et al., 2008) alegarem elasticidade, ndo foram encontrados indicios de
suporte a nivel de algoritmo, sendo a elasticidade, nestes casos, referente a capacidade de adequar
os recursos consumidos ao volume de usudrios ativos nas plataformas, também € importante notar
a abstencdo de suporte a elasticidade automatica, com ajustes ficando a cargo dos operadores dos
portais supracitados, o que na opinido do autor anula os beneficios de um ambiente baseado na

computagdo em nuvem.

Tabela 10 — Quantidade de trabalhos da revisao de literatura quando classificados de
acordo com as caracteristicas relevantes para a computagdo distribuida.

Console Inter- Computa-  Acelera- Elastici- Balancea-
Projetos  Intera- face cado ¢do por dade de mento de
tivo Grafica  Distribuida GPU Recursos Carga
45 34 19 4 3 2
Q3
54% 41% 23% 5% 4% 2%

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Merecem destaque no que diz respeito a elasticidade de recursos os trabalhos de Keane
et al. (2005) e Keane, Naughton e Mclnerney (2007) que através dos projetos DPRML e,
posteriormente, MultiPhyl apresentam uma plataforma de inferéncia filogenética nos moldes de
projetos como Folding@home (SHIRTS; PANDE, 2000; LARSON et al., 2002) e SETI@home
(KORPELA et al., 2001), utilizando recursos ociosos de computadores pessoais. Apesar de
ndo figurar explicitamente como computacao em nuvem, devido ao uso de computadores das
universidades ao invés de provedores como Amazon Web Services (AWS), Azure ou Google
Cloud, projetos como estes enfrentam os mesmos desafios técnicos, do ponto de vista da
elasticidade, de um projeto cloud native. Completa a lista o portal GALAXY (AFGAN et al.,
2016), ao fornecer, através dos seus add—ons algoritmos que tiram proveito de ambientes de
nuvem, além de oferecer imagens compativeis com provedores como AWS (VARIA; MATHEW,
2017), OpenStack (SEFRAOUI; AISSAOUI; ELEULDJ, 2012) e OpenNebula (MILOJICIC;
LLORENTE; MONTERO, 2011). Tais imagens carregam todos os componentes do software
empacotados e configurados para se beneficiar ao mdximo da elasticidade presente nestes
contextos, facilitando a gestdo e configuracdo dos ambientes.

Afim de apresentar uma visdo consolidada entre os temas abordados nesta se¢do elaborou-se
a Tabela 11, que combina as caracteristicas relevantes para a filogenética e a bioinformaética,
oriundas da taxonomia apresentada na Figura 8, com os atributos mais relevantes para a compu-
tacdo distribuida conforme elencados na Tabela 10. Ao conciliar os dados referentes a estes dois
pontos de vista, filogenético e da computagdo distribuida, chegou-se, enfim, ao estado da arte
em termos de producdo bibliogréfica pertencente a esta intersec¢do, possibilitando, em dltima
andlise, a identificacdo de pontos fortes e fracos desta drea do conhecimento, sendo estes pontos

fracos o objetivo de estudo da préxima sec¢ao.
3.4 Lacunas de Pesquisa

De posse do conhecimento acerca do estado da arte e compreendendo melhor o contexto
em que se inserem as ferramentas computacionais utilizadas na filogenética, pode-se encontrar
pontos de melhoria e novas abordagens capazes de, entre outros, acelerar o processamento de
dados e a quantidade de amostras, aumentando a eficiéncia dos programas e dos pesquisadores da
bioinformaética e contribuindo, em tltima instancia, ao avanco na qualidade da producdo cientifica.
Com este objetivo em vista, € somando aos conhecimentos prévios oriundos da computacao
paralela e distribuida (RIGHI, 2013; RIGHI et al., 2016, 2017), foi possivel identificar trés
lacunas de pesquisa no contexto deste trabalho, nomeadamente:

Lacuna 1: Aceleracdo por GPUs;
Lacuna 2: Balanceamento de carga;

Lacuna 3: Elasticidade na utilizacdo de recursos.
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Apesar do foco de investimentos em melhorias na capacidade computacional tenha per-
manecido por muitos anos na CPU, este cendrio ja ndo é o mesmo atualmente, com as GPUs
ganhando relevancia em termos de poder computacional aliado a um custo atrativo. Conforme
afirma (NVIDIA, 2018), GPUs j4 estdo muito a frente no que diz respeito ao poder bruto de
processamento, sendo especialmente relevantes para contextos cientificos (AJI et al., 2013).
Dada a natureza dos cdlculos de inferéncia filogenética, a aplicacdo de GPUs se apresenta como
uma Gtima combinacao haja vista que o alto grau de paralelismo permite explorar, em multiplas
frentes de simulagao, o espaco de busca da melhor arvore filogenética que representa os dados de
entrada. Um problema similar € a descida de gradientes aplicada na drea da Inteligéncia Artificial
(IA) e que ja tira proveito da GPU para tal, vide Zhang et al. (2013).

Ainda que quase um quarto dos softwares analisados disponham de iniciativas que apoiam a
computacdo distribuida, poucos foram aqueles que mencionaram estratégias de balanceamento
de carga entre seus atributos técnicos. Embora ndo seja estritamente necessario para obter acesso
as melhorias de performance oriundas da computacio distribuida, a aplicagdo de balanceamento
de carga assegura um melhor aproveitamento dos recursos disponiveis, aumentando a eficiéncia
e potencialmente reduzindo ainda mais o tempo de execucdo. Através de revisdes como a apre-
sentada por Mishra, Sahoo e Parida (2018), foram encontradas diversas sugestdes de algoritmos
e estratégias para balanceamento de carga, muitas das quais certamente poderiam ser aplicadas

com resultados positivos neste contexto.

Outra abordagem com baixa penetragdao dentre os projetos encontrados € a elasticidade
de recursos, abordada na Subsecao 2.2.3, caracteristica que permite ao software se ajustar a
quantidade de recursos disponivel de maneira dindmica, seja para mais ou para menos, sem
que seja necessdrio interromper sua execu¢do. Merecem destaque neste sentido os trabalhos de
Keane et al. (2005) e Keane, Naughton e MclInerney (2007), que tornaram os projetos DPRML
e MultiPhyl aptos a trabalharem com recursos varidveis ainda que sem estar inserido em um
contexto de computacdo em nuvem. Especulou-se que a baixa adoc¢ao a estratégias de elasticidade
deve-se em parte ao modelo de investimento onde institui¢des investem os recursos oriundos
dos financiamentos e bolsas em clusters, e estes sdo renovados periodicamente de maneira que
o modelo de uso estd sempre baseado na substitui¢ao, ao invés da complementacao, através
da adi¢ao de novos recursos. Contudo, acredita-se que os incentivos financeiros a adocao da
elasticidade, aliados a maior participacdo dos provedores de computacdo em nuvem no meio
académico, fardo com que aumente a relevancia de projetos ja preparados a tirar proveito destas

capacidades.

3.5 Consideracoes Parciais

Este capitulo apresenta ao leitor os resultados do levantamento bibliografico e da andlise
do estado da arte realizados neste trabalho com o objetivo de encontrar lacunas de pesquisa, as

quais direcionam a proposta elaborada pelo modelo He-lastic. Cabe ressaltar as dificuldades
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encontradas pelo autor em identificar, por meio de publica¢des da bioinformatica, as contribuicdes
de software, onde parcela significativa dos trabalhos encontrados abordava os projetos de
software utilizados meramente como meios para sua pesquisa. Ainda assim, um conjunto de
83 projetos foram avaliados e classificados, de acordo com uma taxonomia inédita elaborada,
buscando responder questdes abordando técnicas de otimizagdo, o uso de computacao paralela e
distribuida, assim como os desafios e oportunidades. Na anélise dos trabalhos foram selecionadas
cinco caracteristicas que medem o grau de maturidade dos projetos de software sob aspectos
de computagcdo em nuvem, como elasticidade e balanceamento de carga. Dentre as lacunas
observadas foi possivel identificar uma baixa penetracao de técnicas como o processamento por
GPU, uso de elasticidade e de balanceamento carga. A seguir, utilizando os resultados aqui

obtidos, serd detalhada a proposta do modelo He-lastic.



56

Tabela 11 — Comparativo entre trabalhos encontrados na revisdo de literatura classificados de acordo com a taxonomia proposta e atributos de interesse.

(continua)
Atributo
Projeto Citagdo Console In-  Interface Com- Aceleragio  Elastici- Balancea-
terativo Grifica putacio por GPU dade de mento de
Distribuida Recursos Carga
Alinhamento de Sequéncias Moleculares
Clustal Omega Sievers et al. (2014)
MUSCLE Edgar (2004)
segminator Archer et al. (2010) N Vv
T-Coffee Notredame et al. (2000)
Selecdo de Sistemas de Substituicdo
CoMET Lee et al. (2006) v v
Concaterpillar Leigh et al. (2008) v
DTModSel Minin et al. (2003)
jmodeltest Posada (2008)
jmodeltest2 Darriba et al. (2012) Vv
kakusan Tanabe (2011) v
modelgenerator ~ Keane et al. (2006)
modeltest Posada e Crandall (1998)
MrModeltest Nylander (2004)
ProtTest Abascal, Zardoya e Posada (2005) N Vv v
Pacotes e Portais
ARB Ludwig et al. (2004) v v
Bio++ Dutheil et al. (2006)
BOSQUE Ramirez-Flandes e Ulloa (2008) v
CIPRES Miller, Pfeiffer e Schwartz (2010) Vv
DAMBE Xia (2017) v v
EMBOSS Rice, Longden e Bleasby (2000) v
GALAXY Afgan et al. (2016) v v v v
MEGA Kumar, Stecher e Tamura (2016) v
mesquite Maddison e Maddison (2018) v
PAL Drummond e Strimmer (2001)
paup* Swofford (2002) v
Phylemon Tarraga et al. (2007) v
Phylemon 2.0 Séanchez et al. (2011) Vv
PHYLIP Felsenstein (1989) N
phylo_win Galtier, Gouy e Gautier (1996) v v
Phylogeny.fr Dereeper et al. (2008) v
SeaView Gouy, Guindon e Gascuel (2010) v v
Inferéncia Filogenética por Inferéncia Bayesiana
BEAST Drummond et al. (2002) v v
mrBayes Huelsenbeck e Ronquist (2001) v v

PhyloBayes

Lartillot e Philippe (2004)
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Tabela 11 — Comparativo entre trabalhos encontrados na revisdo de literatura classificados de acordo com a taxonomia proposta e atributos de interesse.

(continuacdo)
Atributo
Projeto Citagdo Console In-  Interface Com- Aceleragio  Elastici- Balancea-
terativo Grifica putacio por GPU dade de mento de
Distribuida Recursos Carga
Inferéncia Filogenética por Matrizes de Distdncias
BioNJ Gascuel (1997) N
QuickTree Howe, Bateman e Durbin (2002)
TreeFit Kalinowski (2009) N Vv
Inferéncia Filogenética por Mdxima Parcimonia
PhyloNET Than, Ruths e Nakhleh (2008)
TNT Goloboff e Catalano (2016) N N N
Inferéncia Filogenética por Mdxima Verossimilhanca focada em Elaboragdo de Arvores Filogenéticas
ALIFRITZ Fleissner, Metzler e Von Haeseler (2005)
DNAML Felsenstein e Churchill (1996)
DPRML Keane et al. (2005) Vv Vv Vv v v
fastDNAmI Olsen et al. (1994) v v
fasttree Price, Dehal e Arkin (2009) Vv
IQPNNI Vinh e Von Haeseler (2004) v v
IQ-TREE Nguyen et al. (2015) v
MultiPhyl Keane, Naughton e MclInerney (2007) v v v
nhPhyML Boussau e Gouy (2006) v
PhyML Guindon et al. (2010) Vv Vv
PHYML-aLRT Anisimova e Gascuel (2006) v
PhyML-Multi Boussau, Guéguen e Gouy (2009) v
PROCOV Wang et al. (2007)
RAxML Stamatakis (2014) v v
splitstree Huson e Bryant (2006) v
treefinder Jobb, Von Haeseler e Strimmer (2004) v
tree-puzzle Schmidt et al. (2002) v v

Inferéncia Filogenética por Mdxima Verossimilhanca focada em Elaboracdo de Arvores Filogenéticas utilizando Heuristicas

GARLI
METAPIGA
PhyloCoco
SEMPHY
SSA

Zwickl (2006)
Helaers e Milinkovitch (2010) Vv
Catanzaro, Pesenti e Milinkovitch (2008) v

Friedman et al. (2002)
Salter e Pearl (2001)

Inferéncia Filogenética por Mdxima Verossimilhanca com Outras Finalidades

CodeAxe
CONSEL
DNArates
EDIBLE
EREM
GZ-gamma
HyPhy

Saunders e Green (2007)

Shimodaira e Hasegawa (2001)

Maidak et al. (1994)

Massingham e Goldman (2000)

Carmel et al. (2010)

Gu e Zhang (1997) N

Kosakovsky Pond, Frost e Muse (2005) v v

v
v v
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Tabela 11 — Comparativo entre trabalhos encontrados na revisdo de literatura classificados de acordo com a taxonomia proposta e atributos de interesse.

(continuacdo)
Atributo
Projeto Citagdo Console In-  Interface Com- Aceleragio  Elastici- Balancea-
terativo Grifica putacio por GPU dade de mento de
Distribuida Recursos Carga
McRate Mayrose, Mitchell e Pupko (2005)
mixturetree Chen, Rosenberg e Lindsay (2011)
MOLPHY Adachi e Hasegawa (1996)
PAML Yang (2007)
PARAT Meyer e Von Haeseler (2003)
passml Lio et al. (1998)
PhyNav Le Vinh, Schmidt e Haeseler (2005)
PHYSIG Blomberg, Garland e Ives (2003)
PRAP Miiller (2004) v v
ratedsite Mayrose et al. (2004)
SeqState Miiller (2005) Vv Vv
SIMMAP Bollback (2006) v v
simplot Lole et al. (1999) Vv Vv
SLR Massingham e Goldman (2005)
TipDate Rambaut (2000)
Totais 45 34 19 4 3 2

Fonte: Elaborado pelo autor.
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4 MODELO He-LASTIC

“A distributed system is one in which the failure
of a computer you didn’t even know existed
can render your own computer unusable.”

Leslie Lamport

Este capitulo apresenta uma proposta capaz de preencher algumas das lacunas de pesquisa
encontradas a partir do levantamento bibliografico realizado. Batizado de He—lastic, o modelo
tem como objetivo empregar elasticidade de recursos, habilitada através do uso da computacdo
em nuvem, em uma estrutura de duas camadas, com a primeira responsavel por absorver tarefas
de curta duragdo e que demandam maior adaptabilidade a curva de carga do sistema, enquanto
a segunda camada trata tarefas de média e longa duracdo, lancando mao de estratégias ja

consolidadas para o tratamento da elasticidade.

O modelo proposto se inspira no elemento da tabela periédica Hélio (He) por caracteristicas
que vao além do nome, tracando um paralelo ao fato de que o elemento quimico em questao tem
nimero atdmico 2, ou seja, € composto por dois protons em seu nicleo, assim como o modelo
proposto que, de maneira andloga, é constituido por dois componentes centrais, suas camadas de
elasticidade. Assim como os baldes de gas Hélio transmitem uma sensagdo de leveza devido a
sua densidade menor que a do ar, o modelo He—lastic busca manter esta associac@o através do

reduzido overhead decorrente do seu uso.

Inicialmente serd detalhada a estratégia e a motivacdo para escolher uma das aplicagdes
dentre as que foram estudadas durante a anélise do estado da arte (Tabela 11) e, que por sua
vez, se tornard a referéncia sobre a qual serdo aplicadas as propostas do modelo He—lastic. Em
seguida sdo apresentadas as caracteristicas do problema que ela trata, quais fatores influenciam
na carga computacional, no grao de paralelismo e quais estratégias podem ser utilizadas para
obter os maiores ganhos quando aplicando técnicas de elasticidade, obtendo como resultado

desta andlise uma lista com sete decisdes que norteiam o projeto e sua arquitetura.

Na sequéncia, a arquitetura proposta € detalhada com base nas caracteristicas e decisdes
tomadas, discutindo em profundidade a respeito dos elementos constituintes do modelo, sua
interagdo com o usudrio, com o ambiente computacional e sua importincia no que diz respeito a
aplicacdo de técnicas de elasticidade de recursos computacionais, com especial aten¢do no que
tange a motivagdo para a adoc¢do de uma arquitetura baseada em duas camadas de elasticidade e

os beneficios esperados pelo emprego deste arranjo.

Por fim, a metodologia de avaliag@o é apresentada detalhando as estratégias empregadas para
comprovar a eficiéncia do modelo proposto em relacao ao aproveitamento de recursos € o custo
associado a execucgdo das andlises realizadas pela aplicacdo alvo, ou seja, o clculo de adequagdo

(best—fit) de sistemas de substituicdo de sequéncias moleculares.
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4.1 Selecao da Aplicaciao de Biologia

Uma vez identificado o estado da arte no que diz respeito a intersec¢io das dreas de com-
putacdo de alto desempenho e bioinformdtica, mais precisamente filogenética, foi verificada
a existéncia de lacunas, detalhadas na Secado 3.4, quanto a técnicas computacionais modernas,
como por exemplo: aceleracao por GPUs, balanceamento de carga e o uso de recursos de
computacdo em nuvem. Embora todas as lacunas encontradas sejam relevantes para o aumento
da eficiéncia dos projetos de software, o modelo He—lastic estreita seu foco na questdo da
elasticidade de recursos computacionais. Desta forma, o presente trabalho objetiva modernizar
projetos relevantes para a bioinformaética, assim como, realizar ganhos de eficiéncia e possiveis
reducdes de custos, através do desenvolvimento de um modelo que seja capaz de validar a
hipétese de que a computagdo em nuvem, através da elasticidade, pode fornecer os ganhos de
eficiéncia e reducdo de custos.

Para identificar um projeto candidato dentre os 83 encontrados no levantamento bibliogréfico
(vide Tabela 11), recorreu-se a uma caracteristica presente nas publica¢cdes oriundas da filoge-
nética: o uso difundido da citagdo das ferramentas utilizadas como referéncias nas publicacdes
da area. Embora esta ndo seja uma caracteristica exclusiva das publicacdes da filogenética,
observagdes empiricas pelo autor sugerem uma alta aderéncia a este padrao de comportamento.
Como consequéncia desta conduta torna-se possivel identificar as ferramentas mais utilizadas e
de maior impacto no dia a dia do pesquisador de bioinformatica, viabilizando colocar em pratica
os objetivos previamente mencionados.

Desta forma, foi realizado o levantamento do nimero de citagdes para cada um dos 83
trabalhos encontrados através dos agregadores utilizados no levantamento bibliografico (Ta-
bela 8) como Google Scholar, CiteSeerX e SemanticScholar. O resultado deste levantamento é
apresentado na sua totalidade na Tabela 42 (Apéndice A), onde seis projetos se destacam dos
demais em func¢do de sua popularidade: a) PHYLIP — Felsenstein (1989); b)) MEGA — Kumar,
Stecher e Tamura (2016); c) MUSCLE — Edgar (2004); d) modeltest — Posada e Crandall (1998);
e) mrBayes — Huelsenbeck e Ronquist (2001); e f) paup* — Swofford (2002). Dada a grande
quantidade de trabalhos oriundos do levantamento bibliografico, foi necessario recorrer a uma
variagio do principio de Pareto' visando reduzir a lista para contemplar somente os trabalhos
mais citados e que em conjunto acumulam 85% das citacdes totais, descartando a cauda longa,
ou seja, trabalhos de baixa relevancia bibliografica.

A aplicagdo desta estratégia resultou na selecao dos vinte primeiros trabalhos ordenados
de acordo com o niimero de citagdes, e pode ser vista na Figura 9. Dentre esta lista de artigos
chama a atencdo a presenca de trés variantes de softwares utilizados para o célculo de best—fit de
sistemas de substituicao filogenética, o MODELTEST de Posada e Crandall (1998), o jModelTest
de Posada (2008) e o jModelTest2 de Darriba et al. (2012), que somados ultrapassariam o projeto

'O principio de Pareto, (PARETO, 1971), é uma famosa afirmacéo de que 80% dos efeitos vém de 20% das
causas. Este principio é muito observado em empresas como uma estratégia para priorizar os esforcos de maneira a
obter 0os maiores retornos.
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Figura 9 — Grafico apresentando os projetos mais relevantes para esta pesquisa segundo
o critério de que somados componham até 85% do total de citacdes dentre os trabalhos
encontrados na revisao de literatura.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

PHYLIP, como mais citados neste levantamento. Quando considerada a importincia da correta
selecdo do sistema de substitui¢cdo genética, conforme abordado na Subsecdo 2.1.3, a quantidade
de citacdes se mostra plausivel e pode, até mesmo, comprovar quao difundida € a pratica entre
bioinformatas.

Como resultado desta andlise o projeto jModelTest2 de Darriba et al. (2012) se apresenta
como alvo e ponto de partida dos esfor¢os de atualizagdo e melhoria tecnolégica no contexto da
bioinformatica e da inferéncia filogenética através do uso do modelo He-lastic. Com o objetivo
de destacar para o leitor as publica¢des que contribuem para o entendimento das motivagdes e
histérico dos desenvolvimentos que compdem a ferramenta, sdo apresentadas a seguir as origens
do jModelTest2 e a relacao entre autores e projetos relacionados. Desde o estabelecimento das
fundacdes tedricas em 19972 até um portal web em 20142, é apresentada na Figura 10 uma
linha do tempo com os pilares que trouxeram o projeto até os dias de hoje, seja no quesito
autores* (de Crandall para Posada e, por fim, Darriba) ou no que diz respeito a softwares’
(comegando no MODELTEST, evoluindo para jModelTest e unindo forcas com ProtTest). Daqui
em diante o projeto como um todo poderd ser denominado apenas jModelTest, embora se refira
especificamente a versdo 2 do programa.

Programado na linguagem Java, o jModelTest2 contém uma interface grafica acoplada ao

2 Huelsenbeck e Crandall (1997)

3 Santorum et al. (2014)

4 Darriba parece ser o atual responsavel pelo projeto, tendo herdado de Posada que o iniciou em colaboracdo
com Crandall.

> MODELTEST foi o precursor direto do jModelTest que, no principio, trabalhava apenas com um conjunto
restrito de sistemas de substituicdo nucleotidica, no entanto ao longo da histéria suas funcionalidades parecem ter
se fundido com o ProtTest" herdando a capacidade de avaliar sistemas de substituicdo proteica e aumentando a
quantidade de sistemas disponiveis para teste de adequacio.

t Aparentemente descontinuados e/ou obsoletos.
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Figura 10 — Linha do tempo do projeto jModelTest: histérico de publicagdes relevantes
para compreensao do contexto, objetivos e evolucdo da ferramenta.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

programa e € facilmente executado em multiplas plataformas através do runtime Java. O cédigo

fonte esta disponivel online, juntamente com o histérico de versionamento no portal Github®,

facilitando a exploragdo do projeto e permitindo acompanhar sua evolu¢do ao longo do tempo. O

projeto estd acompanhado de multiplos artigos que abordam seu funcionamento e embasamento

tedrico, vide Figura 10, porém seu uso € simples e direto, apesar de exigir conhecimentos

avancgados da drea de atuacdo para a compreensao dos resultados, ou seja, o grau de adequacao

dos sistemas de substituicdo de sequéncias moleculares e seus parametros.

Conforme previamente abordado na Secdo 3.3 e na Tabela 11, o jModelTest tem suporte

explicito a multiplas CPUs, seja localmente, ou até mesmo, em ambientes MPI. Outra carac-

teristica importante do programa € que a natureza do trabalho realizado permite um alto grau

de paralelismo (KEANE, 2006), uma vez que o teste de cada um dos sistemas de substitui¢ao

de sequéncias pode ser realizado de maneira independente dos demais. A Figura 11 apresenta,

em pseudocddigo, o bloco responsavel pelo célculo de adequacao realizado pelo jModelTest no

modo Clustering Search, detalhado na Secdo 4.4. Na sua estratégia de paralelismo, o programa

tira proveito do fato de que o loop contido entre as linhas 10 e 17 ndo exige dados de estado

ou externos ao bloco de c6digo, o que torna trivial habilitar o paralelismo neste trecho. Estas e

outras caracteristicas técnicas serao abordadas em maior profundidade nas préximas secoes.

¢ Disponivel na URL https://github.com/ddarriba/jmodeltest2.
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Figura 11 — Pseudocddigo retratando o cerne do fluxo de trabalho executado pelo jModelTest
durante o teste de adequagdo de sistemas de substituicao moleculares.

1: Entradas:
2 msa: arquivo com sequéncias moleculares alinhadas

3 sistemas: lista de sistemas de substituicao escolhidos para execucao
4: Saidas:

5 score_table: dicionario com os sistemas e seus scores de adequacao

6: function MODELTEST(msa, sistemas)

7 score_table < D1CT()
8: etapa_score < 0
> divide os sistemas em etapas
9: etapas < CLUSTERINGSEARCH(sistemas)
10: for subsistemas in etapas do
11: fit_score <0
12: for sistema in subsistemas do
> executa o célculo pelo PhyML
13: score_table|sistemal < CALCULATEFIT(sistema, msa)
> armazena o melhor resultado
14: if score_table[sistema] > fit_score then
15: fit_score < score_table|sistemal
16: end if
17: end for
> se nao ha progresso, encerra
18: if fit_score < etapa_score then
19: break
20: else
21: etapa_score < fit_score
22: end if
23: end for
24: return score_table

25: end function

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Figura 12 — Exemplo do fluxo de tarefas para realizagcdo de andlises filogenéticas no
laboratédrio de biologia da UNISINOS: Coleta de amostras através do banco de dados
NCBI, Alinhamento de Sequéncias usando os projetos MEGA ou SeaView, Selecao
de sistemas de substituicdo com a ajuda do jModelTest e, finalmente, Inferéncia
filogenética por métodos Bayesianos com o projeto BEAST.
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Fonte: Elaborado pelo autor com base em comunicag@o pessoal com membros da equipe de estudos
filogenéticos da UNISINOS.

Embora haja mengdo ao uso de computagiio em nuvem, através de testes em instancias EC2’
e documentado em Darriba et al. (2012), o cendrio explorado segue um modelo de recursos
fixos e predefinidos, efetivamente simulando um cluster, e, portanto, nao se beneficiando da
elasticidade de recursos disponivel nestes ambientes. Ainda assim, o programa consegue obter
desempenho razodvel ao fazer uso de todos os processadores disponiveis durante sua execu¢ao
e se mostrar apto a trabalhar no ambiente de computacdo em nuvem sem a necessidade de
significativas modificacdes em seu cddigo ou procedimentos.

Além da popularidade do projeto, evidenciada pelo nimero de citacdes, outro fator relevante
para sua escolha estd no fato de que, no processo de andlise e inferéncia filogenética, a selecao
de um sistema de substitui¢aio molecular é um dos passos preparatdrios a andlise propriamente
dita, assim como a coleta de amostras e o alinhamento de sequéncias moleculares. Contudo,
apesar do seu cardcter preparatdrio, este costuma ser um passo demorado em fung¢do do custo
computacional da avaliacdo de best—fit, dentre os inimeros sistemas de substituicdo, assim como,

de suas variantes, e também o conjunto de dados a ser analisado.

7 Servigo que fornece méquinas virtuais disponibilizadas pelo provedor de computagio em nuvem AWS.
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De acordo com levantamento realizado junto ao laboratdrio de filogenética da UNISINOS,
em um tipico fluxo de tarefas para andlise filogenética (como aquele apresentado na Figura 12),
a selecdo de sistemas pode levar diversas horas e, conforme o tamanho e a quantidade dos
alinhamentos de sequéncias, nem mesmo chega a finalizar, esbarrando em limitacdes técnicas.
Esta lentiddao no processo de busca do sistema mais adequado aos dados pode fazer com que
pesquisadores negligenciem a importancia de escolher o sistema correto, o que, segundo advertem

Minin et al. (2003) e Keane (2006), pode levar a conclusdes infundadas.

Sendo assim, uma possivel redu¢do no tempo de execucgdo destes célculos traz duplos
beneficios ao: a) incentivar aqueles que atualmente ndo efetuam uma rigorosa selecdo de
sistemas a fazé-lo; além de b) conceder mais tempo livre para andlises mais profundas aos
pesquisadores que ja utilizam o processo de selecdo. Podendo, em tltima instancia, aumentar a

qualidade da produ¢do académica em ambos 0s casos.

4.2 Decisoes de Projeto e Premissas

Originalmente detalhado em Posada (2008), com melhorias no campo da computagdo de alto
desempenho, delineadas posteriormente em Darriba et al. (2014), a principal fun¢@o do projeto
jModelTest € encontrar o sistema de substituicao molecular que melhor se encaixa ao alinhamento
de sequéncias informado como entrada, em um processo chamado de best—fit. Esta tarefa é
altamente receptiva ao paralelismo, uma vez que, cada sistema pode ser testado individualmente
e os resultados coletados e comparados ao final do processo, elencando o sistema mais adequado,

segundo algum critério de priorizacao ou ranqueamento (KEANE, 2006).

Contudo, apesar da aparente simplicidade da tarefa, um fator relevante no esforco com-
putacional é a complexidade do sistema de substituicio molecular. Conforme abordado na
Subsec¢do 2.1.3, nem todos os sistemas sdo criados iguais, com a complexidade aumentando
progressivamente ao longo dos anos e acompanhando a profundidade do conhecimento acerca
dos processos evolutivos. Desta forma seria intuitivo pensar que deve sempre utilizar-se o sistema
mais complexo possivel, uma vez que este serd capaz de melhor se adaptar aos dados encontrados.
No entanto, este ndo € o caso, pois como afirma Zwickl (2006), além de exigir maior esfor¢o
computacional, um sistema muito complexo estd mais vulnerdavel ao risco de atribuir grande
importancia a algum tipo de ruido aleatdrio presente nos dados, o que pode levar a conclusdes

equivocadas.

Para combater estes riscos € usual que critérios de selecdo de sistemas, como o0s critérios
de informacgdo de Akaike (AKAIKE, 1974) e Bayesianos (SCHWARZ, 1978), penalizem a
complexidade dos sistemas durante a escolha do best—fit (YANG, 2014). Esta politica implica na
avaliacdo de todos os sistemas disponiveis, dos mais simples aos mais complexos, para obter
um panorama da adequacgdo aos dados, o que, computacionalmente, gera tarefas com grande
variagcdo na complexidade dos célculos e consequente carga computacional. Desta forma, ainda

que paralelizdvel, o célculo de adequacao do sistema € uma tarefa com ampla variacdo no esfor¢o
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Figura 13 — Representacdo de carga em multiplos processadores ou nodos durante a exe-
cucdo de processos com complexidade varidvel, exemplificando o cendrio encontrado
pela aplicacao jModelTest durante o teste de adequacao de sistemas de substitui¢ao de
sequéncias moleculares onde parte significativa dos recursos pode permanecer ociosa
enquanto aguarda a conclusao dos calculos que exigem maior poder computacional.

Unidades de Processamento
(Nodos, Processadores ou Threads)

Inicio da Computacao

Tempo util de
processamento

Tempo

Tempo ocioso

Fim da Computacao

Fonte: Elaborado pelo autor.

necessdrio, o que, conforme pode ser observado na Figura 13, desafia estratégias ingénuas de
computacdo paralela e distribuida em fun¢do do desbalanceamento da carga computacional entre
os nodos disponiveis.

Dependendo das configuracdes selecionadas pelo usudrio para inicio da andlise o nimero
de sistemas simulados pode variar amplamente, com possibilidades tdo baixas quanto apenas
trés sistemas, ou tdo altas quanto 1624 variacdes dos sistemas de evolucao para teste. Quando
executado em um computador de mesa, ou até mesmo, um servidor institucional, € possivel
que o hardware fique subutilizado, embora seja pouco provavel, uma vez que as probabilidades
estejam a favor de que este se torne um gargalo, haja vista que as configuragdes padrao geram
88 cendrios de teste, enquanto um computador de mesa conta, atualmente, com um nimero
entre 4 a 16 cores de processamento. Ainda, no que diz respeito aos fatores que influenciam a
carga computacional durante o cdlculo, quatro sdao especialmente importantes no contexto deste
trabalho:

1) Escolha dos sistemas elencados para o teste de adequacao;
2) Complexidade inerente a cada sistema®;

3) Quantidade de sequéncias moleculares; e

4) Comprimento das sequéncias moleculares’;

A partir destes quatro elementos € possivel estabelecer uma série de equagdes que determinam

o comportamento computacional de uma execuc¢do do processo de adequagdo de sistemas de

8 Geralmente medida em termos da quantidade de pardmetros livres sujeitos & otimizagio.
9 Geralmente medido em termos do niimero de caracteres que compdem a sequéncia.
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Tabela 12 — Detalhamento das varidveis e func¢des utilizadas na defini¢do de custo de
execucdo do jModelTest.

Varidvel / Fungdo  Descrig¢do

Quantidade de individuos / amostras contidos no arquivo de alinhamento
de sequéncias moleculares

Comprimento da regido molecular de interesse (geralmente uma regio
do cédigo genético ou um gene especifico)

Lista dos sistemas de modelagem do processo de evolugdo / substituicdo
molecular (por exemplo os contidos na Tabela 4)

Cali,c) Custo oriundo do arquivo de alinhamento de sequéncias moleculares
Cy(s) Custo oriundo dos parametros escolhidos pelo usudrio durante a execucio
do programa
Cs Custo de um sistema de substitui¢do molecular
C(i,c,s) Custo total de uma execucdo do jModelTest

Fonte: Elaborado pelo autor.

evolucao filogenética através do software jModelTest. O célculo do custo de uma execugao do
JModelTest é obtido através da Equacgdo 4.3 (detalhada na Tabela 12) que, de acordo com os
fatores previamente citados, combina o custo oriundo dos dados do arquivo de alinhamentos
com o custo obtido através das escolhas de pardmetros para a execucdo, ambos detalhados a
seguir. A Equac@o 4.1 detalha o custo computacional oriundo do arquivo, C, (i, ¢), usado como
parametro de entrada para o programa jModelTest. Este arquivo deve conter um alinhamento de
sequéncias moleculares compostas por amostras de uma determinada regido de comprimento ¢
de uma lista de individuos <.

A seguir, na Equacdo 4.2, ¢ demonstrado o célculo do custo computacional em funcao dos
parametros de execugdo, C,(s), sendo o principal elemento a varidvel s que representa uma
lista de sistemas de substitui¢ao de sequéncias moleculares, onde o resultado desta equacgdo € a
soma dos custos de cada um dos sistemas escolhidos. Esta lista contém cada um dos sistemas de
sustituicdo a ser testados pelo software em busca daquele que melhor representa os dados, no
processo de best—fit, e € obtida através da combinacao dos parametros informados pelo usudrio
durante o uso do software. Embora o custo computacional do cdlculo de cada sistema niao seja
abordado neste trabalho, ele é explorado em profundidade nas teses de Keane (2006), Zwickl
(2006) e Darriba (2015).

Culi,c) =i xc 4.1)

Cpls) =Y Culsi) (4.2)

C(i,c,s) = Culi,c) x Cps) 4.3)
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A proposta descrita neste capitulo adotou decisoes diretamente influenciadas pelo contexto
apresentado na Sec¢do 4.2, assim como, os requisitos definidos pelos objetivos deste trabalho
(detalhados na Secao 1.3) e as lacunas de pesquisa encontradas durante a andlise comparativa
(Secdo 3.4) dos trabalhos relacionados focando, todavia, na questdo da elasticidade no consumo
de recursos computacionais. Tais decisdes formam as premissas basicas que fundamentam
a arquitetura do modelo proposto, que atuam como guias sobre qualquer desenvolvimento

realizado. Com este cendrio em mente foram estabelecidas as seguintes decisoes de projeto:

Decisao 1: Deve tirar proveito das funcionalidades disponiveis em um ambiente de computagdo

€m nuvem,

Decisdo 2: Deve suportar a elasticidade de recursos computacionais a nivel de seus algoritmos!?;
Decisao 3: Deve lidar com a variabilidade na carga computacional oriunda das caracteristicas

do teste de adequacdo de sistemas de substitui¢do molecular;

Decisdao 4: Deve permanecer agndstico a provedores de computacdo em nuvem, evitando depen-

der de funcionalidades exclusivas da plataforma;

Decisdo 5: Deve manter a configuracdo tdo simples quanto possivel, idealmente limitando-se as

regras de elasticidade;

Decisao 6: Deve empenhar-se em reduzir a carga operacional, delegando tarefas de gestdo para

o provedor de computacdo em nuvem; e

Decisao 7: Deve buscar uma melhor relacdo custo-beneficio em comparacao as solucdes exis-

tentes.

Complementando as decisdes de projeto, surge a necessidade de detalhar algumas das
premissas que acompanham o presente trabalho ao longo de sua argumentacdo. Dado que
o modelo He-lastic se origina de uma necessidade real baseada nas deficiéncias do projeto
jModelTest no que diz respeito ao seu aproveitamento de recursos, € natural intuir que a anélise
de desempenho se dard através de execugdes reais do software, sendo este, efetivamente o
caso. Toda a avaliagdo do modelo He-lastic se da por meio de execugdes reais e que poderiam
plenamente ser usadas por pesquisadores da bioinformadtica nas suas andlises de inferéncia
filogenética.

Contudo, ao contrario de abordagens que se apoiam em benchmarks sintéticos, como o
célculo de aproximacao para integrais ou o LINPACK de Dongarra, Luszczek e Petitet (2003), o
uso de avaliagGes reais impdem restri¢des no que diz respeito a definicdo do grao de paralelismo

computacional. Trabalhos como o de Kwiatkowski (2002) comprovam a importancia da escolha

10 Descartando, desta forma, estratégias de elasticidade baseadas na quantidade de usudrios paralelos do sistema,
como no modelo cldssico de elasticidade para aplicagdes web e e—commerce com um balanceador de carga
distribuindo requisi¢des para um conjunto de réplicas de mdquinas virtuais.
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adequada da granularidade em cendrios de computagdo paralela e distribuida, podendo este ser
ajustado, no caso de avaliacOes sintéticas, facilmente através da regulagem dos parametros do
algoritmo usado na computagdo. Abordagens como a de Shankar et al. (2018), que explora o pa-
ralelismo massivo das FaaS, mencionam especificamente a necessidade de ajustar a granularidade

de tarefas para otimizar a computagao:

contanto que seja escolhida a granularidade de tarefas de forma que a mai-
oria das tarefas possam ser concluidas com sucesso no intervalo de tempo
alocado, ndo foi observada uma penalidade muito grande de desempenho pelo
encerramento de um processo por conta do tempo limite de execugao (timeout)

Embora nio seja possivel, no caso do modelo He—lastic, controlar explicitamente o nivel
de granularidade, existem formas de fazer esta regulagem através dos parametros de execucao
do cdlculo de adequacdo de sistemas de substituicdo de sequéncias moleculares. Para este
fim, sdo de grande valia o conjunto de equacdes detalhadas na Se¢do 4.3 que abordam o custo
computacional em fun¢do do contetido do arquivo de multiplos alinhamentos de sequéncias e os
parametros da execucao do teste de adequagdo, culminando na Equacdo 4.3. Desta forma, para

os fins deste trabalho, define-se a granularidade do paralelismo conforme:

Premissa 1 — da Granularidade: a granularidade de uma execucao do mo-
delo He-lastic e, consequentemente, do software jModelTest, pode ser de-
terminada através da combinacdo entre o contetido do arquivo de miltiplos
alinhamentos de sequéncias moleculares, fornecido como pardmetro de entrada,
e os parametros escolhidos pelo usudrio que determinario, em tultima instancia,
quais sistemas de substituicdo fardo parte do teste de adequagao.

Em fungdo da auséncia de uma métrica de avaliacdo unificada que suporte o modelo He—
lastic, considerando suas particularidades no que tange ao célculo de Energia e Custo, conforme
os modelos de execugdo por recursos fixos, com uso de elasticidade e com uso de FaaS, torna-
se necessdria a adocao de uma métrica capaz de representar estas trés esferas. Desta forma,
mantendo-se fiel ao conceito de utility—computing habilitado através da computacdo em nuvem,
e conforme detalhado na Sec¢do 4.5, a métrica referente ao custo financeiro foi escolhida como
fator de equalizacdo entre os diferentes modelos de execugdo e serd adotada no restante deste
trabalho. Uma desvantagem em relacdo a métrica de custo financeiro estd na sua variabilidade
ao longo do tempo e entre provedores de computacdo em nuvem, uma vez que precos tendem a

se alterar conforme s@o disponibilizadas novas funcionalidades e novos tipos de hardware.

Contudo, para os fins deste trabalho, esta desvantagem foi anulada através do uso de um
unico provedor de computacdao em nuvem e uma mesma familia de hardware para as maquinas
virtuais, decisdes que sdo abordadas em detalhes na Sec@o 5.3. Ainda assim, a métrica de custo

financeiro, além de ser um forma eficaz de prover uma linha justa de comparagdo entre as trés
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abordagens, € resiliente por naturalmente conter em sua composi¢do uma andlise de energia e

custo, ainda que realizada pelo provedor. Resultando, enfim, nas premissas 2 e 3:

Premissa 2 — da Métrica de Avaliacdo: nos cendrios que contemplem a
composicao entre multiplos modelos de execucao (fixo, elastico e FaaS), a
métrica Financeira serd utilizada como baliza para determinar as relagdes de
eficiéncia. Tal definicdo se apoia na associatividade de custos, definida por
Armbrust et al. (2010), ao afirmar que, em um ambiente de computacdo em
nuvem usar 1000 maquinas por uma hora equivale a usar uma maquina por
1000 horas.

Premissa 3 — do Provedor de Computacio em Nuvem: para os fins do
presente trabalho fica estabelecida a restricdo referente ao uso de um tinico
provedor de computacdo em nuvem. Esta restricdo ndo é imposta pelo mo-
delo He-lastic, que € indiferente a uma possivel implantacido multi—cloud em
fun¢do da sua arquitetura desacoplada através de componentes independen-
temente escaldveis, contudo tem por objetivo manter uma comparacao justa
entre os diferentes modelos de execucio, evitando discrepancias no que tange
a performance dos recursos computacionais subjacentes e a precificacdo dos
mesmos.

4.3 Arquitetura

O modelo elaborado, batizado de He-lastic, busca, através da elasticidade de recursos
computacionais, balancear performance computacional, medida pelo tempo de execugdo, com
custo financeiro através do uso consciente de recursos, ao langar mao da funcionalidade mais
adequada para cada tipo de processo em execuc¢do. Tal estratégia € factivel em fun¢do da divisdo
em camadas de elasticidade proposta pelo modelo (ilustrada na Figura 14), onde cada uma
apresenta caracteristicas complementares e melhor adaptadas para classes distintas de processos.
Portanto, € na divisdo em camadas de elasticidade, abordada em detalhes na Secao 4.4, que

encontra-se o ponto fundamental de diferenciagdo do modelo He-lastic.

Do ponto de vista do usudrio da aplicagdo jModelTest as mudancas sdo minimas, uma vez
que sua execucdo se da por interface grifica ou linha de comando e o efetivo processamento
jé ocorre em plano de fundo, assim como € previsto com a ado¢do do modelo proposto. Desta
forma, cabe salientar que o jModelTest oferece uma interface grifica para uso interativo além
do uso por linha de comando, embora este ultimo seja recomendado para usudrios experientes,
dado que € mais confidvel e apropriado para integracdo com demais etapas do pipeline de anélise
filogenética. No que diz respeito ao processamento, referente ao calculo de best—fit de sistemas
de substitui¢ao de sequéncias moleculares, que executa em background, o jModelTest oferece
opcdes via memoria compartilhada, com o uso de multiplas threads de processamento, e através

da biblioteca paralela MPI, recomendada para ambientes de cluster. Uma vez que os calculos
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Figura 14 — Visdo conceitual do modelo He-lastic ilustrando como suas duas camadas
de elasticidade interagem para atender requisigdes.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

de best—fit, que compdem a parte mais relevante do custo computacional, ja sdo executados em
background, ndo é esperado impacto no uso da ferramenta por parte do usudrio final em funcdo
da adogdo do modelo He-lastic, podendo ser visto como a implementa¢ao de um back—end SaaS
para o jModelTest, uma vez que isola do usudrio todo o trabalho de configuracdo e pode ser
acessado como uma API.

Ainda assim, existe a necessidade de configurar alguns pardmetros de execugdo referentes
ao ambiente de computacdo em nuvem e fundamentais para o bom funcionamento do modelo,
conforme detalhados na Tabela 13. Neste caso, a figura de um administrador de ambientes deve
ser prevista. Embora este perfil de usudrio ndo seja mencionado nas publicacdes e documentacdes
do projeto jModelTest, € natural projetar a sua existéncia para qualquer cendrio de uso exceto os
mais simples. Tal afirmacdo deve-se a necessidade de separar o usudrio com conhecimentos em
bioinformaética (exerce dominio sobre conhecimentos da biologia e suas ferramentas, contudo é
incapaz de executar tarefas computacionais mais avangadas) do administrador, um perfil com
profundo conhecimento computacional, capaz de provisionar servidores, configurar ambientes e

montar clusters computacionais. Cabe, também, ao administrador determinar os valores para
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Tabela 13 — Pardmetros necessarios para a configuragdo do modelo He-lastic.

Camada Parametro Descricdo

Tempo Limite Tempo méximo de processamento para 0s processos
executando nesta camada.
Curta Duragdo Determina o poder de processamento alocado para
FaaS cada unidade de execu¢do na camada. Geralmente

Poténcia se manifesta como uma medida de memoria alocada,
embora possa ser composta por outras métricas (vide

Tabela 5).

Quantidade limite de CPUs disponiveis para uso. Tem
Nimero de CPUs  por objetivo garantir a previsibilidade de custos para
esta camada.

Longa Duracio Threshold indicativo da ocupacdo minima permitida
Orquestrador  Limite Inferior de P23 Cé}da VM ~da camade.l. . A violacao dest§ 11rr~11te
_ Carga causard uma acdo de elasticidade para consolidagdo /

de Contéineres reducio de recursos.

Threshold indicativo da ocupa¢do maxima permitida
para cada VM da camada. A violagdo deste limite
causard uma acao de elasticidade para replicacao /
incremento na quantidade de recursos.

Limite Superior
de Carga

Fonte: Elaborado pelo autor.

os parametros de operacdo do modelo, uma tarefa que pode ser realizada de maneira empirica
através de experiéncia ou observacoes, ou seguindo uma abordagem mais cientifica através de

um estudo de cendrios de custo, como serd detalhado na Secdo 6.1.

As tarefas de responsabilidade do administrador tornam-se necessdrias a partir do momento
em que os recursos locais do usudrio bioinformata deixam de ser suficientes para suas andlises,
sendo este 0 mesmo momento em que ele potencialmente buscard por alternativas como o modelo
He-lastic aqui proposto, o que leva a conclusao de que, mesmo com alguma parametrizagao
necessaria no ambiente de nuvem, este ndo é um fator de diferenciacdo entre o He—lastic ¢ o
jModelTest, principalmente em cendrios em que hd o uso de clusters MPI. Ademais, o reduzido
nimero de parimetros exigidos pelo He-lastic limita a profundidade do conhecimento necessdrio,

sendo este um beneficio oriundo da utilizacdo da computagdo em nuvem.

Embora as camadas de elasticidade componham o cerne do modelo He—lastic, os demais
componentes devem ser abordados para uma visao holistica da proposta antes que se possa focar
em seus detalhes, conforme abordado na Secao 4.4, onde s@o exploradas as caracteristicas das
camadas de elasticidade e seus parametros, assim como sua influencia sobre seu funcionamento.
A seguir, € fornecida uma descricdo a respeito de todos os elementos presentes na arquitetura
do modelo He-lastic, elucidando suas fun¢des, interacdes e principais caracteristicas, sendo

esta dividida em dois grandes contextos, o do ambiente local e o de computacdo em nuvem.
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Tal divisdo se origina a partir do cendrio de uso do software jModelTest, baseado em interface
grafica, onde um pesquisador de bioinformdtica deseja executar seu teste de adequacdo de
sistemas de substitui¢do molecular a partir de sua estacao de trabalho, enquanto tira proveito do
poder computacional fornecido através da computagdo em nuvem. Visando atender este cendrio

a arquitetura do modelo He-lastic requer os seguintes componentes:

o Ambiente local: neste contexto se concentram os componentes que interagem direta
ou indiretamente com o usudrio final da aplicagcdo, sendo o programa jModelTest o
principal deles. Para atingir o objetivo de incrementar as funcionalidades do mesmo,
enquanto possibilita o aproveitamento de recursos da computa¢do em nuvem, € necessdria
a introdu¢do de um componente denominado ‘Mdédulo Mediador’, que intermediaré as
acdes computacionais assim como a comunicacao com o programa jModelTest, passando
a impressao de que, do ponto de vista do usudrio, nada mudou. Este componente mediador

€, por sua vez, composto por trés subsistemas:

— Produtor: traduz e transmite as solicitagdes de processamento geradas pela apli-
cacdo jModelTest para o ambiente de computacdo em nuvem, desencadeando o

processamento destas;

— Consumidor: coleta os resultados das execu¢des que ocorreram no ambiente de
computacdo em nuvem, reportando-os de volta em um formato compreendido pelo
jModelTest;

— Guardido'': monitora e gerencia possiveis situagdes excepcionais observadas du-
rante o processamento das requisi¢des, tratando erros, se possivel, e reportando tais
situacOes ao programa jModelTest, enquanto aborta os demais processamentos em

andamento, visando evitar desperdicio de recursos.

e Ambiente de Computaciao em Nuvem: agrupados neste contexto estdo os componentes
responsdveis pela execugdo dos célculos de adequacao dos sistemas de substituicao mole-
cular, podendo ser denominado como o back—end do modelo He-lastic por conter apenas
componentes invisiveis do ponto de vista do usudrio. Através do desacoplamento entre
componentes € possivel se manter fiel as decisdes de projeto definidas na Secdo 4.2, dando
origem a uma arquitetura escaldvel e eldstica enquanto suporta uma variada gama de prove-
dores de computacdo em nuvem com reduzido fardo operacional para os administradores.

Sado de fundamental importancia neste ambiente os seguintes elementos:

— Filas de Mensagens: por meio do uso de filas é possivel fornecer ao sistema os

meios para se adaptar as variagdes de demanda e manté-lo resiliente a falhas, uma

' Durante testes locais com o jModelTest foram encontradas situacdes de exce¢io que levaram ao surgimento
de processos 6rfaos, que continuavam consumindo recursos mesmo apds o cancelamento da execu¢do. Em um
contexto de computacdo em nuvem uma situagdo como essa € particularmente perturbadora, pois pode acarretar em
custos financeiros indesejados, justificando a necessidade de um subsistema dedicado.
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vez que, processos com erros podem voltar para a fila ou ser direcionados para outro
destino. Em se tratando de arquiteturas que visam elasticidade, tanto provedores de
computacdo em nuvem, quanto académicos como Tran, Skhiri e Zimanyi (2011),
recomendam o uso de filas e comunicagdo assincrona orientada a eventos como
padrao de projetos. Seu uso € difundido entre iniciativas cloud—native e suportado
pelos principais provedores de computacdo em nuvem através de servigos gerenciados

além de grande quantidade de alternativas open—source;

— FaaS: utilizando recursos de FaaS podemos reduzir a carga administrativa, uma vez
que fornecemos apenas o c6digo para execugao e podemos tirar proveito de um con-
junto virtualmente infinita de processadores. Instancias de func¢des sdo provisionadas
sob demanda em segundos, escaladas elasticamente conforme a necessidade, com seu
custo calculado por invocagao e pelo produto do tempo de execugdo, de acordo com
a quantidade de recursos utilizados, chegando a uma implementacdo quase perfeita
do conceito pay-as-you-go (SPILLNER; MATEOS; MONGE, 2018), evitando ainda,
custos com recursos inativos, pois os servidores permanecem sob gestao do provedor
de computacdo em nuvem que € capaz de multiplexar seu uso entre clientes. Contudo,
uma importante restri¢do das arquiteturas baseadas em FaaS € o limite no tempo de
execucao dos cédigos e recursos computacionais relativamente restritos, o que torna

esta modalidade inadequada para uma variedade de cendrios;

— Orquestrador de Contéineres: surge como um antidoto ao limite de tempo de
execucdo dos FaaS ao fornecer, através da conteineriza¢do, um ambiente similar ao
de um FaaS, capaz de executar os mesmos codigos. Contudo este ndo contam com
a limitagdo relativa ao tempo de execucao em troca de um maior fardo operacional,
servindo, no modelo proposto, como um amortecedor, capaz de lidar com célculos
de longa duracao e que seriam rejeitados pela camada de FaaS. Outro beneficio € a
reducdo na ocorréncia de thrashing de recursos computacionais, uma vez que temos
a garantia (pela forma como a arquitetura do modelo estd estruturada) de que todas

as requisicoes encaminhadas para o orquestrador sao de média a longa duracao.

Encontram-se representados na Figura 15 os principais elementos do modelo, assim como,
o relacionamento entre eles, com destaque para os dois grandes blocos que dividem o modelo
em ambiente local e de computagdo em nuvem, sendo o primeiro responsavel pela interacao
com o usudrio, enquanto o segundo, tem como principal tarefa a execucao dos célculos para
adequacdo do sistema de substituicdo molecular. Estao destacados na figura cinco momentos

distintos durante a execug¢@o do modelo He-lastic em conjunto com o jModelTest, sendo eles:

1) o usudrio interage com o software jJModelTest, através de seu ambiente local, gerando

requisi¢oes de processamento que serdo interceptadas pelo Médulo Mediador do He-lastic;

2) de posse das requisi¢des, o Subsistema Produtor traduz os comandos recebidos pelo

jModelTest em requisi¢des de processamento adequadas para o ambiente de computagdo
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Figura 15 — Arquitetura do modelo He-lastic elucidando a relagdo entre seus componentes
assim como, a divisdo em ambiente local (responsédvel pela interacio com o usudrio) e de
computacdo em nuvem (responsdvel pelo processamento), com destaque para os elementos FaaS
e Orquestrador de Cont€ineres, que representam as unidades de elasticidade do modelo, assim
como as Filas de Mensagens que coordenam a comunicagio entre os componentes do modelo.
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em nuvem do modelo He-lastic e deposita estas mensagens em uma fila que alimenta a

primeira camada de elasticidade;

cada mensagem recebida pela Fila de Trabalhos causa a ativagdo de uma funcdo FaaS
correspondente tirando proveito das caracteristicas dessa camada, principalmente, a ca-
pacidade de absorver picos repentinos de processamento, lancando mao do paralelismo
massivo habilitado por um conjunto de recursos ociosos gerenciados pelo provedor de

computa¢ao em nuvem;

contudo, € possivel que determinadas requisi¢des nao possam ser atendidas na camada FaaS
devido ao tempo limite de execucdo, cendrio onde tais requisi¢des serdo encaminhadas
para a segunda camada de elasticidade (vide Figura 14), o Orquestrador de Contéineres que
representa um ambiente mais propicio para execugdes de longa duracdo e que demandam

grande poder de processamento continuo;

ao fim do processamento, todos os resultados estarao disponiveis na Fila de Processados,
que € monitorada pelo Subsistema Consumidor, responsédvel por encaminhar os resultados
de volta ao software jModelTest, com o Subsistema Guardido executando funcao analoga

com relag@o aos possiveis erros ocorridos durante o processo.

Uma vez detalhados os objetivos e os componentes do modelo torna-se possivel a utilizagdo



Figura 16 — Diagrama UML de atividades do modelo He-lastic representando a interag@o, agrupada por etapa
do processamento, entre os componentes da arquitetura.
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de técnicas de projeto e arquitetura de software para fornecer uma visao de alto nivel e descrever
as interagOes entre os elementos que compdem o modelo He-lastic. Por meio da Linguagem
Unificada de Modelagem (UML, no inglés), podemos representar formalmente o fluxo de
controle entre os componentes do modelo, ou seja, seu comportamento, em um diagrama de
atividades. Este diagrama apresenta, conforme detalhado pela Figura 16, no eixo vertical as
etapas de execucao do jModelTest, sendo compostas por Preparacdo, Execuc¢do, Erro e Sucesso
enquanto no eixo horizontal sdo descritos os princpais componentes do modelo. Desta forma é
possivel identificar, por exemplo, a transi¢do da camada FaaS para a camada de Orquestracao de
Contéineres através da leitura diagonal da esquerda para a direita e de cima para baixo, seguindo
também as setas e seus possiveis locais de encaixe, que sdo representados pelo simbolo de
evento, conforme a especificacio UML. Os pontos de comunicacao assincrona através de filas
de mensagens realizam a mediacdo entre ambiente local e de computacdo em nuvem além de
favorecer o comportamento eldstico através do desacoplamento, permitindo que cada componente

do modelo atinja escalabilidade independentemente dos demais.

4.4 Estratégias para Elasticidade

A interag@o entre os componentes previamente citados representa o cerne do modelo He—
lastic que, através das suas duas unidades de elasticidade, nomeadamente o componente FaaS e
o Orquestrador de Contéineres, operando na modalidade horizontal, com politica automaética
reativa e estratégia por replicacao (vide Subsecao 2.2.3), possibilita um melhor acompanhamento
da demanda computacional e economia ao evitar custos ociosos. Estas duas unidades apresentam
caracteristicas distintas uma da outra, mas que se mostram, de certa forma, complementares. Na
Tabela 14, uma comparacao entre estas caracteristicas € apresentada e, a seguir, uma descri¢ao

detalhada das mesmas.

Tarefas de média e longa duracdo siao gerenciadas pelo Orquestrador de Contéineres que
segue um modelo clédssico de elasticidade automadtica reativa por replicacao, distribuindo seu
processamento entre um conjunto de maquinas virtuais, que tem sua comunica¢ao mediada por
um balanceador de carga (embutido no orquestrador de cont€ineres). Apesar da inexisténcia de
restri¢des técnicas para o processamento de tarefas de curta dura¢do, o modelo de precificacao
baseado em horas de uso, assim como, os delays de inicio e término das maquinas virtuais (que
contribui para o fendmeno conhecido como thrashing (BERSANI et al., 2014)), faz com que tare-
fas curtas merecam tratamento diferenciado, incrementando a complexidade de desenvolvimento
e de operacdo.

Por este motivo o FaaS é empregado como uma solugdo para tarefas de curta duracao,
relevantes para o contexto da aplicagdo jModelTest, ao apresentar um modelo de precificacao
baseado em segundos de uso e o emprego de um conjunto de mdquinas virtuais gerenciadas e
otimizadas pelos provedores de computacdo em nuvem, conforme abordado pela Figura 6. Neste

componente, 0s Unicos requisitos sdo a definicdo da quantidade de recursos necessarios € um
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Tabela 14 — Comparativo entre as principais caracteristicas das unidades de elasticidade
utilizadas no modelo He—lastic (maiores informagdes a respeito das implementagdes
de FaaS podem ser encontradas na Tabela 5).

Orquestrador de Contéineres FaaS

Através de mecanismos

Elasticidade

Requisitos

Carga Operacional
Provisionamento
Tempo de Execucio
Precificagdo
Ociosidade

Adequacio

Regra
(automadtica reativa)

Imagem do Ambiente
de Execucido

Maior

Em torno de Minutos
Ilimitado

Por Hora

Incorre Custos

Processos Longos

Condicao — Acao

Virtualmente infinita, uma nova
instancia para cada requisicao
(orientada a eventos)

Pacote com Cédigo Fonte

Menor

Em torno de Segundos
Limitado em poucos Minutos
Por Segundo

Nao Incorre Custos

Processos Curtos

Fonte: Elaborado pelo autor.

pacote com o codigo fonte a ser executado por um dos ambientes oferecidos pelo provedor.

Do ponto de vista do programador, cada execucao da sua funcdo € andloga a iniciar uma
instancia, executar seu codigo e descartd-la. Contudo, a gestdo fica por conta do provedor, que €
responsavel pelo isolamento do ambiente e reaproveitamento de maquinas virtuais em execugao.
Do ponto de vista da elasticidade, o uso de FaaS d4, ainda mais do que com a elasticidade
cldssica, a impressao de recursos ilimitados, uma vez que, para cada novo evento, um novo
executor € alocado, possibilitando lidar facilmente com cargas de trabalho que ocorrem em
rajadas (bursty workloads). Entretanto, este comportamento sé € possivel devido aos limites
estabelecidos pelo provedor no tempo de execucao de cada chamada, geralmente menores que
10 minutos, o que aumenta a rotatividade dos recursos e permite que o provedor de computagdo
em nuvem absorva picos de demanda com capacidade ociosa através da multiplexagdo entre

usuarios.

Ao mencionar o modelo de elasticidade classico, o presente trabalho faz referéncia a ja
amplamente estudada estratégia de elasticidade automatica por replicacio baseada em thresholds
superiores e inferiores que controlam a adi¢do e remog¢do de maquinas virtuais dentre um
pool de recursos que fica acessivel através de um balanceador de carga, como representado
pela Figura 48 (Apéndice A). Este modelo é muito popular entre aplicacdes comerciais como
e—commerces, portais € blogs. Todavia, seu uso no mundo académico se mostra limitado
quando confrontado com modelos de paralelismo como Fases Paralelas e Pipelines, conforme
abordado em Aubin e Righi (2015), Righi et al. (2016) e Righi et al. (2017). Ainda assim,

apesar da semelhancga estrutural, as camadas de elasticidade FaaS e Orquestrador de Contéineres,
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Figura 17 — Diagrama ilustrando as principais diferengas entre os componentes das
camadas de elasticidade: Apesar de compartilharem a estrutura de alto nivel, o FaaS
tem importantes limitacdes no que diz respeito ao tempo de execugdo e capacidade
de processamento, o que permite ao provedor de computa¢do em nuvem otimizar a
gestao da elasticidade e multiplexar o uso de recursos entre usudrios; em contrapartida,
o orquestrador de contéineres permite que o usudrio determine o comportamento da
elasticidade e abdica da limitacdo no tempo de execu¢do em troca de um maior fardo
operacional e um ambiente de execucdo que deve ser gerido pelo préprio usudrio.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

ilustradas na Figura 17, apresentam caracteristicas distintas e complementares, principalmente,
em func¢do das particularidades a respeito da virtualizac@o e tempo limite de execucdo, podendo
ser interpretadas até mesmo como especializagdes do modelo cléssico de elasticidade.

Tal estratégia contrasta com a proposta original de paralelismo do software jModelTest ao
introduzir ndo somente elasticidade, como aplicando também uma divisdo em camadas para
melhor se adequar as variacdes na demanda computacional. Conforme previamente abordado
na Secdo 4.3, o jModelTest propdem acelerar a computacao através do uso de threads ou por
intermédio da biblioteca paralela MPI, sendo essa estratégia mais utilizada em casos onde existe
grande demanda computacional. A Figura 18 apresenta uma visdo conceitual sobre a estratégia
de paralelismo adotada pelo jModelTest quando executando com o auxilio da biblioteca MPI,

onde quatro pontos sdo especialmente relevantes para o entendimento do modelo He—lastic:

1) o programa recebe de entrada um arquivo contendo um conjunto de multiplas sequén-

cias moleculares alinhadas, referente a parcela do custo de processamento detalhado na
Equacdo 4.1;
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Tabela 15 — Configuracdo do processamento efetuado pelo jModelTest durante o uso
de Clustering Search mostrando a quantidade e os sistemas de substitui¢do molecular
de acordo com a etapa.

Etapa Quantidade Sistemas

GTR, GTR+G, GTR+I, GTR+I+G,
SYM, SYM+G, SYM+I, SYM+I+G

001234 x v, 010234 x v, 011234 x v, 012034 x v, 012134 x v,
012234 x v, 012304 x v, 012324 x v, 012334 x v, 012340 X v,
012341 x v, 012342 x v, 012343 x v, 012344 x v,

TVM x v, TVMef x v

001203 x v, 010203 x v, 011203 x v, 012003 x v, 012103 X v,
012203 x v, 012300 x v, 012301 x v, 012302 x v, 012303 x v

001200 x v, 010200 x v, 011200 X v,
012000 x v, 012100 x v, 012200 x v

5 24000100 x v,011000 x v, 011100 x v

JC, JC+G, JC+L, JC+I4+G,
F81, F81+G, F81+1, F81+1+G

2 120

Total 288 onde v = { +F, +G, +G+F, +1, +I+F, +I+G+F, +I+G }

Fonte: Elaborado pelo autor.

2) a partir dos parametros selecionados pelo usudrio € gerado um conjunto de tarefas para
execucdo do teste de adequacgdo dos sistemas de substituicio moleculares, referente a

parcela do custo de processamento detalhado na Equacgdo 4.2;

3) através do uso da biblioteca MPI, as tarefas sdao distribuidas entre um ndmero fixo de

recursos que compdem os nodos disponiveis no cluster computacional;

4) cada recurso do cluster recebe e processa um Unico teste de adequagdo para um sistema
de substituicado molecular, tendo como base os parametros informados e o arquivo de
alinhamentos recebido (Equacdo 4.3), retornando uma lista de parametros numéricos que
determina quao bem o sistema em questdo representa os dados e os parametros que fizeram

parte do teste de adequacao.

Enquanto a estratégia adotada pelo jModelTest € muito eficaz na obtencao de altos niveis de
performance, através da distribuicdo de tarefas via MPI, ela sofre com o desperdicio de recursos
computacionais em funcdo da heterogeneidade no custo computacional do cdlculo de adequagdo
de sistemas de substitui¢do de sequéncias moleculares. Este cendrio € agravado quando h4 a
aplicacdo da estratégia de Clustering Search, onde o total de sistemas de substituicdo € divido
em 6 grupos de teste de acordo com critérios de particionamento, que buscam, através de uma
busca gulosa, testar até 288 sistemas, do total de 1624 suportados pelo jModelTest, em troca de

uma precisdo levemente pior, segundo afirmam Darriba et al. (2012) e Darriba (2015).



Figura 18 — Estratégia de paralelismo adotada pelo programa jModel Test:

um arquivo com muiltiplas sequéncias moleculares alinhadas serve como
entrada para um nimero de tarefas de avaliacdo (uma para cada sistema
de substituicao selecionado) e que ficam, por sua vez, em uma fila de

tarefas e sdo processados conforme existam recursos disponiveis dentre
um conjunto fixo preestabelecido.
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Fonte: Adaptado de Darriba et al. (2014).

Figura 19 — Estratégia de paralelismo adotada pelo modelo He—lastic:
um arquivo com multiplas sequéncias moleculares alinhadas serve como
entrada para um nimero de tarefas de avaliacdo (uma para cada sistema
de substituicao selecionado) que ficam, por sua vez, em uma fila de tare-
fas sendo primeiramente processadas na camada FaaS e encaminhadas
para a camada de Orquestracao de Contéineres em caso de falha por
tempo de processamento expirado.
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Fonte: Elaborado pelo autor.
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Embora a estratégia de Clustering Search represente uma heurfstica util, sua implementagdo
se da através de 6 etapas de execugdo que lembram o modelo Bulk Synchronous Parallel (BSP)
de computacdo, o que, por si s6, ndo configura um problema, mas causa, na implementacao
do jModelTest, um aumento na ociosidade de recursos computacionais em funcao da alta
variabilidade na quantidade de sistemas compreendidos em cada uma das etapas, conforme
mostra a Tabela 15. Em um cendrio hipotético de um cluster computacional com 288 cores,
menos da metade seria totalmente ocupado durante a execucdo de uma andlise através do
jModelTest, sendo que somente em um cendrio com 120 cores haveria completo uso dos recursos
disponiveis. Contudo, tal uso ocorreria somente na etapa dois das seis totais, enquanto nas
demais etapas, parte significativa destes recursos alocados estaria 0cioso.

Ao assumir um cendrio de execucdo do jModelTest com um cluster moderado para padroes
atuais, contendo 64 cores de processamento, haveria, em uma mesma execu¢do, conten¢ao
por falta de recursos nas etapas dois e trés, enquanto na etapa quatro, o ambiente teria uso de
75% e nas demais apresentaria ociosidade significativa. Através deste exemplo fica evidente o
ganho que uma estratégia de elasticidade pode prover ao efetuar um casamento mais apropriado
entre demanda e recursos disponiveis. Desta forma, o modelo He-lastic lanca médo da sua
estratégia dividida em duas camadas de elasticidade para, a0 mesmo tempo, otimizar para: a) a
heterogeneidade na complexidade computacional, e consequente tempo de execugdo, para o
calculo de adequacdo de sistemas de substituicdo molecular; e ) a ampla variacdo na quantidade
de recursos requeridos durante execucao quando empregando o método de Clustering Search; e
¢) manter um baixo impacto no desempenho (overhead) comparado com o desempenho original
do jModelTest.

Comparada a abordagem original do jModelTest, representada pela Figura 18, a proposta do
modelo He-lastic adiciona, na camada FaaS (de curta durac¢@o), um buffer ou colchdo, capaz de
absorver uma parcela das requisi¢coes de forma paralela, enquanto evita sobrecarregar a camada
de longa duracdo com alta rotatividade de tarefas. Esta abordagem ¢é ilustrada pela Figura 19,
onde encontram-se destacados cinco pontos de especial aten¢do, que detalham as semelhancas e

distin¢des entre a abordagem jModelTest, sendo eles:

1) o programa recebe de entrada um arquivo contendo um conjunto de multiplas sequéncias

moleculares alinhadas, assim como no jModelTest;

2) a partir dos parametros selecionados pelo usudrio sdo geradas um conjunto de tarefas para
execucao do teste de adequacgdo dos sistemas de substituicdo moleculares, assim como no
jModelTest;

3) através de filas de mensagens o componente FaaS, primeira camada de elasticidade e res-
ponsével pelas tarefas de curta duracio, € notificado de que hé processamento aguardando,
o que serve como gatilho para que o provedor de computacao em nuvem aloque os recursos
necessarios de maneira eldstica, de forma que cada recurso seja responsdvel por processar

uma Unica requisi¢ao;
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4) no caso em que um dos processamentos exceda o tempo limite de execuc@o configurado
para a camada Faa$S, sua requisi¢do ¢ encaminhada para a segunda camada de elasticidade,

o Orquestrador de Contéineres, onde sao executadas as tarefas de média e longa duragdo;

5) cada nodo da unidade de elasticidade recebe e processa multiplas requisi¢des, sendo
elas testes de adequacgdo de sistemas de substituicdo molecular, onde um gerenciador
de elasticidade configuravel pelo usudrio/administrador da conta de alocar e desalocar
recursos, conforme os parametros de threshold e a demanda, retornando uma lista de
parametros numéricos que determina quao bem o sistema em questdo representa os dados

e os parametros que fizeram parte do teste de adequacio.
4.5 Meétricas de Avaliacio

Uma vez definido o modelo He-lastic por meio das decisdes que nortearam seu projeto,
sua arquitetura e, principalmente, sua estratégia de elasticidade, resta detalhar como podera
ser avaliada sua performance e eficiéncia. Esta secdo dedica-se a esta tarefa, ao estabelecer e
justificar métricas consideradas relevantes ao modelo e que possibilitam uma andlise comparativa
frente a possiveis alternativas e ao software jModelTest.

Seguindo a definicdo de granularidade definida na Secdo 4.2, util tanto para o modelo
He-lastic quanto para o jModelTest, ha, ainda, a necessidade de estabelecer as métricas que
determinardo os resultados da avaliacdo do modelo e da aplicacdo de referéncia. Iniciando pelo
JModelTest e seu modelo de computacdo distribuida de recursos fixos, o uso de uma formulagdo ja
existente se torna possivel e recomendavel com vistas a garantir a reprodutibilidade e comparagao
com resultados similares. Tomando por base as definicdes de Energia e Custo, regularmente
utilizadas nas publicagdes oriundas do Programa de Pés—Graduacao da UNISINOS (como em
Rodrigues (2016) e Righi et al. (2017)), € possivel especificar o Custo da execu¢do do jModelTest,

e por consequéncia, de recursos fixos, como sendo:

Custogizo(t,j) =t x j 4.4)

onde ¢ representa o tempo total de execugdo e j representa a quantidade de cores de proces-
samento disponiveis. A auséncia de comportamento eldstico garante uma formulacio simples
e direta, capaz de representar o custo do ponto de vista energético. Uma vez que o presente
trabalho também se interessa pelo custo financeiro da computacao € relevante definir também a

Equacdo 4.5 que se utiliza da Equacgdo 4.4:

Financeirogizo(m,t, j) =m xt X j 4.5)

onde m representa o custo financeiro por unidade de tempo t.
Visto que a elasticidade é central para a proposta do modelo He—lastic, devem ser definidas

métricas andlogas aquelas das Equagdes 4.4 e 4.5. Tendo em vista que a elasticidade € a capaci-
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dade de adicionar e remover recursos de maneira dindmica de um ambiente de computa¢do em
nuvem, € necessdria uma maneira de representar estes custos ao longo do tempo, onde a métrica
de Energia adota uma abordagem andloga a um histograma, ao representar, ao longo de unidades
de tempo pt., que também pode ser interpretado como nimero de amostras, a quantidade de
recursos disponiveis 7, no caso deste trabalho adotado como cores de processamento, resultando

na seguinte férmula:

S

Energia(i, s) = Z (j % pte(4)) (4.6)
i=j
sendo 7 e s, respectivamente, os limites minimo e maximo de cores de processamento alocdveis

durante a execugdo. A Equagdo 4.6 se transforma, por sua vez, na métrica de custo com a

introdugdo tempo total de execu¢do da aplicagdo:

Custoeastico(t, 1, s) =t X Energia(i, s) 4.7)

onde, por fim, através da introducdo do componente m, que representa o custo financeiro por

unidade de tempo ¢, obtém-se a equacdo para o custo financeiro em cendrios elasticos:

Financeiroeastico(m, t,i, 8) = m X Custogastico(t, 1, S) 4.8)

Embora as equacdes 4.6, 4.7 e 4.8 deem conta do cendrio usual de elasticidade, elas se
mostram insuficientes quando confrontadas com o cendrio de elasticidade via FaaS, fundamental
para a compreensao do modelo He—lastic. Tendo por referéncia as caracteristicas elencadas na
Tabela 5, apresentada na Subsecdo 2.2.5, sdo necessarios alguns ajustes para obter uma equacgao

capaz de formalizar os conceitos de energia e custo no cendrio FaaS, detalhados a seguir.

Em um primeiro momento é necessdrio descartar o conceito de Energia, uma vez que, no
modelo FaaS, as execuc¢des sdo contabilizadas individualmente e existe a alocacdo fracional de
recursos, o que gera uma incompatibilidade com o a defini¢do de Energia Elastica. Em seguida, é
necessdrio remodelar a definicao de Custo, baseada na Equacgao 4.6, para que se ajuste a realidade

observada durante o uso de FaaS, resultando em:

CUStOfaas<ya ¢, t) = ((y X Fmem) X (C X Fcpu) X (t X Eempo)) (49)

onde y e c sdo inteiros, ou entdo, serdo arredondados para cima, representando, respectivamente:
alocacdo de memoria, alocacdo de CPU e tempo de execucdo. Uma vez que cada um dos
principais provedores de computacdo em nuvem estabelece limites e modelos de precificacao
diferentes, se torna relevante a visualizacdo dos elementos contidos na Equacao 4.9 na forma de
uma tabela, como visto na Tabela 16. Assim como a equag¢do de custo financeiro para o cenério
eléstico se originou da defini¢ao de custo, o mesmo procedimento pode ser adotado no cendrio

de Faa$S, resultando na seguinte equagao:
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Tabela 16 — Comparativo entre as principais varidveis que compdem a equacao de
Custo (Equacao 4.9) para o modelo FaaS de acordo com os limites impostos por trés
grandes provedores de computacdo em nuvem.

AWS ‘18 AWS ‘17 Azure GCP

Yy 2<=y<=47 2<=y<=24 l<=y<=12 y € {2,4,8,16}

Fmem
64 64 128 128

(MB)
c | cc

Y Y {1,2,4,7,12}

Fcpu
102 100 2400 200

(MHz)

t <= 9000 <= 3000 <= 6000 <= 5400

Ftempo
100 100 100 100

(ms)

Fonte: Atualizado pelo autor, adaptado de Wang et al. (2018).

Financeirogaes(m,y, c,t) = m x Custogaes(y, ¢, t) (4.10)

onde m, tal qual na Equacdo 4.8, determina um componente de custo financeiro por unidade
de tempo, podendo assumir um valor monetario como R$ 5,25, 1,5€ ou $ 2,75, por exemplo.
Contudo, por conveng¢do e padronizagdo quanto as praticas de precificacdo adotadas pelos
principais provedores de computacdo em nuvem, a unidade monetaria adotada para m ao longo
deste texto serd o Délar Americano ($), salvo indicag@o do contrario.

Determinar uma métrica de avaliagc@o unificada que considere todas as particularidades do
modelo He—lastic, assim como de suas camadas de elasticidade é uma tarefa ndo trivial. Portanto,
assim como descrito na Se¢ao 4.2, o custo financeiro € adotado no restante deste documento como
métrica de referéncia quando forem realizadas comparagdes, seja entre camadas e estratégias
de elasticidade, ou na comparacio com o software jModelTest. Uma série de precaucdes foram
adotadas visando assegurar que as comparacgdes realizadas se mantenham consistentes no ambito
deste trabalho, todavia a definicio de uma métrica de custo capaz de contemplar todas as

dimensdes do modelo permanece um ponto de pesquisa sugerido para trabalhos futuros.
4.6 Consideracoes Parciais

Assim, elevando as capacidades da estratégia original do projeto jModelTest (Figura 18),
o modelo proposto neste trabalho (Figura 19) promove uma dupla camada de elasticidade:
(i) com o componente FaaS em um primeiro nivel, absorvendo os picos de demanda e a parcela

de requisi¢des de curta duracio, enquanto delega a gestdo do ambiente e, principalmente, da
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elasticidade para o provedor de computacdo em nuvem evitando, assim, custos com ociosidade; e

(i1) com o Orquestrador de Conté€ineres no segundo nivel, provendo a capacidade necessaria
para a execucdo de tarefas de média e longa duragdo, enquanto reduz o esfor¢o operacional e a
complexidade da escolha dos parametros de elasticidade em funcao do seu uso reduzido, dado
que parte dos cédlculos podera ser absorvida pela camada anterior.

Representando a principal contribui¢cdo do modelo proposto para o estado da arte, a divisao
do tratamento de elasticidade em duas camadas (Figuras 15, 16, 17 e 19) permite a adaptacdo as
caracteristicas computacionais do teste de adequacao de sistemas de substituicdo de sequéncias
moleculares, nomeadamente a irregularidade no esfor¢co computacional dos célculos (repre-
sentado pela Figura 13), enquanto reduz significativamente os custos com infraestrutura em
comparacgdo com a abordagem cldssica de computacao distribuida (baseada em clusters ou grids),
conforme utilizada pelo projeto jModelTest (vide Figura 18).

Além disso, o modelo delega a gestdo de tarefas secunddrias'?

consequentemente reduzindo
o fardo operacional enquanto se mantém agnostico a provedores de computacdo em nuvem,
permitindo amplas possibilidades de ado¢do tanto no meio académico quanto comercial. Como
forma de possibilitar a comparacdo entre as abordagens do projeto jModelTest, assim como
a elasticidade das camadas FaaS e de Orquestracdo de Contéineres, a métrica de avaliacao
selecionada neste trabalho € o custo financeiro, uma vez que ele se apresenta como denominador
comum a todos os servigos de computacao em nuvem. A seguir o trabalho prossegue para
especificar a metodologia de avaliagc@o, fornecendo detalhes a respeito dos cendrios de teste, as
caracteristicas do protétipo desenvolvido, assim como informagdes a respeito da aplicagcdo e a

infraestrutura de computacdo em nuvem utilizada.

12 a expressdo undifferentiated heavy-lifting costuma ser usada no contexto de computacio em nuvem para
caracterizar tais esfor¢os operacionais, sendo alguns exemplos, a configura¢do e manutencao de redes, firewalls e
segurancga, aplicacdo de patches e atualizacdes a nivel de sistema operacional, entre outros.
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5 METODOLOGIA DE AVALIACAO

“Software maintenance is not ‘keep it working like before’.
It is ‘keep being useful in a changing world’.”

Jessica Kerr

Neste capitulo € apresentada a metodologia empregada para avaliar o modelo proposto neste
trabalho. Por basear-se em um projeto de software ja desenvolvido e amplamente utilizado,
o jModelTest, foi adotada uma abordagem de comparagdo entre o cendrio atual, ou ‘o antes’,
com os cendrios habilitados pelo modelo proposto, o ‘o depois’. Para tanto sdo definidos
diversos cendrios de avaliacdo capazes de exercitar as diferentes caracteristicas dos projetos
sob andlise, assim como os parametros utilizados na execu¢do. Também sao descritas neste
capitulo as principais caracteristicas da aplicacdo jModelTest e que influenciaram nas escolhas
da metodologia de avalia¢ao, assim como o ambiente de computacdo em nuvem e detalhes da
implementagdo do protétipo desenvolvido neste trabalho.

Para realizar a avalia¢ao do modelo He—lastic e futura comparac¢ao com o software jModelTest
foi desenvolvida uma aplicacao a titulo de protétipo, que contemplasse na sua implementacao
as principais ideias e diferenciais propostos pelo modelo. Todo cédigo utilizado pelo protétipo,
assim como o cédigo do jModelTest, € publicamente acessivel e encontra-se disponibilizado no
portal GitHub, conforme apresentado na Tabela 17.

O prototipo foi desenvolvido utilizando a linguagem Python, na sua versdo 3.6, no ambiente
do provedor de computacdo em nuvem AWS, utilizando, portanto, suas APIs e servigcos dispo-
niveis como blocos de construcdo. A abordagem utilizada para replicar o funcionamento do
JModelTest foi através da repeti¢do de traces de execugdo (detalhada na Secdo 5.2), o que exigiu

pequenas modificagdes' no projeto original. Estas decisdes sdo detalhadas a seguir.
5.1 Etapas e Cenarios

Visando fornecer uma andlise a respeito do modelo He—lastic, é necessario estabelecer uma
base comum para que esta possa servir de comparagao as futuras conclusdes no que diz respeito
ao modelo, seus modos de execucdo e as métricas detalhadas no Capitulo 4. A escolha dos
dados utilizados para os testes € particularmente relevante para o cendrio de comparacdo com o
jModelTest em fun¢do dos fatores determinados na Secdo 4.2 e principalmente da Equacdo 4.3.

De posse dos dados, que servirdo como bases aos cendrios de testes, € possivel iniciar na

montagem e configuragdo de ambientes e na definicdo dos cendrios de testes, tanto para o

I As alteracdes realizadas para viabilizar a geracdo de traces nio alteraram o comportamento da aplicacio e
podem ser vistas no comparativo disponivel no endereco: https://github.com/mateusaubin/jmodelt
est2/compare/8242fc. .master?diff=split.
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Tabela 17 — Repositérios contendo o cédigo—fonte dos projetos utilizados na avaliacdo do modelo
He-lastic.

Repositério  Finalidade Acessivel em
modeltest-  Prot6tipo do modelo He-lastic https://github.com/mateusaub
lambda in/modeltest-lambda

modeltest-  Scripts de execucdo dos cendrios de avaliacio https://github.com/mateusaub

loadexerciser e parsers para coleta de estatisticas in/modeltest-loadexerciser
. Versao modificada para geracdo de traces de https://github.com/mateusaub
jmodeltest2 = N
execucao in/jmodeltest?2
Fontes originais do jModelTest https://github.com/ddarriba/
Jmodeltest?2
PhyML Motor de célculo de adequacio de sistemas https://github.com/stephaneg
de substituicdo molecular uindon/phyml

Fonte: Elaborado pelo autor.

projeto jModelTest, quanto para o modelo He—lastic. Por fim, os esfor¢os sdo direcionados a
coleta e analise dos dados obtidos através dos cenarios de teste executados, sem deixar de lado
a preocupagdo quanto a qualidade dos resultados obtidos, que deve ser avaliada por meio de
andlises estatisticas e de consisténcia, garantindo a qualidade e relevancia dos dados.

Este protocolo resulta em quatro etapas que dizem respeito ao processo de avaliacdo do
modelo He-lastic, com a notdvel excecdo sendo o desenvolvimento do protétipo que serd
abordado em detalhes nas proximas secdes. Abaixo sdo descritas as quatro etapas da avaliagcdo e

seus respectivos cendrios:
5.1.1 Parametros e Conjuntos de Dados

Esta etapa foi caracterizada por encontrar bases de dados padronizadas e amplamente utiliza-
das para testes no ambito da filogenética, com o objetivo de estabelecer uma base comparativa
que possa ser reproduzivel por pesquisadores externos e que permita ampla avaliagdo do modelo
proposto. Estudos preliminares indicavam a existéncia de tais datasets, conforme citam os
trabalhos de Hordijk e Gascuel (2005), Keane (2006), Stamatakis (2005) e Stewart et al. (2001),
contudo alguns destes autores levantam duvidas quanto a qualidade e padronizacao dos datasets.

Através de comunicagdo pessoal por e-mail com Stamatakis e Darriba foi possivel concluir
que, de fato, ndo existem datasets amplamente aceitos pela comunidade no que diz respeito a
performance de testes de adequacao de sistemas de substitui¢do filogenética. A recomendacgao
recebida foi por utilizar os alinhamentos de exemplo que acompanham os bindrios do software
jModelTest, assim como elencar um subconjunto dos arquivos coletados em um repositorio

disponivel no portal GitHub?>. Embora exista uma quantidade significativa de alinhamentos

% Disponivel na URL https://github.com/stamatak/test-Datasets.
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Tabela 18 — Conjuntos de dados utilizados na execu¢do dos cendrios de testes para o
modelo He-lastic e o jModelTest.

Quantidade Tempo
#  Arquivo Sequéncias Comprimento  de Sistemas Total de

de substituicio Execuc¢io

01 — aP6 6 631 288 0:00:40
02 — rodents 8 1078 256 0:03:20
03 — example 10 1000 288 0:04:42
04 — 18S_insects2 7 902 256 0:04:52
05 — HIVpol.groupM 8 3009 256 0:11:58
06 — Hex_EFla 9 1092 256 0:20:12
07 — primate-mtDNA 12 898 288 0:24:23
08 — HIV_vpu.ref2 35 392 280 0:45:38
09 — gusanos16S.mafft 43 492 256 1:44:52
10 — Birds 9 14043 208 2:11:50
11 — gusanosCOI.mafft 44 561 256 2:58:49
12 — stamatakis-59 59 6951 128  14:51:54

* Tempo de execugdo obtido através da média das execucdes do software jModelTest realizando o teste de adequacdo em uma
maquina com 2 processadores.

Fonte: Elaborado pelo autor.

presentes no repositorio indicado, sua utilizagdo se mostrou proibitiva em fun¢do do tempo
de execugdo exigido e, consequentemente, a necessidade de um grande pool computacional a
disposi¢do.

Tendo em vista que uma das diretrizes de projeto do modelo He—lastic é sua capacidade
de lidar com amplas variagdes no que diz respeito a carga computacional, o uso de arquivos
que ultrapassem o tempo de execucdo de 24 horas foi julgado ndo relevante, uma vez que, do
ponto de vista dos resultados, tais testes ndo adicionariam valor por apresentar comportamento
muito similar dentre este conjunto. A escolha por evitar alinhamentos de grandes dimensdes
também gera efeito no custo financeiro requerido para executar os cendrios de testes do modelo
e do jModelTest, além de contribuir significativamente no tempo necessario para executar cada
cendrio, de forma que a escolha por deixar tais arquivos de fora do conjunto de dados permitiu

uma maior varia¢ao nos cendrios de testes em funcdo do tempo de execucdo reduzido.

Assim foram estabelecidos doze arquivos com ampla variagdo no tempo de execucdo que
serdo usados para as execugoes de avaliacdo do modelo He-lastic e do jModelTest. Dos doze
arquivos apenas um deles se origina do repositério indicado por Stamatakis, enquanto os demais
sao oriundos do proprio projeto jModelTest. Esta decisdo foi motivada pelas circunstancias

expostas anteriormente e colhe apoio no fato de que favorece andlises comparativas e facilita
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Tabela 19 — Parametros disponibilizados pelo jModelTest que influenciam diretamente
na quantidade de sistemas de substituic@o molecular que fardo parte do teste de adequa-

¢do.
Parametro Descrigao
Esquemas de Quantidade de sistemas de substitui¢do molecular a ser incluidos no
Substituicdo teste de adequacdo!

Opcdes disponiveis sdo {3, 5, 7, 11, 203}

+F Controla a inclusdo de sistemas com frequéncias base iguais ou
desiguais
+1 Controla a inclusio de sistemas com ou sem uma propor¢do de locais

invariantes em uma sequéncia molecular

+G, Controla a inclus@o de sistemas com ou sem varia¢io na taxa de
substituicdo por local em uma sequéncia molecular
n pode ser um nimero arbitrario que define a quantidade e categorias
de variagdo

T A Subsecdo 2.1.3 apresenta uma discussdo detalhada a respeito dos sistemas de substituigio, assim como a Tabela 4 que
apresenta alguns dos sistemas mais populares

Fonte: Elaborado pelo autor.

a avaliacao dos resultados por terceiros. A Tabela 18 apresenta os arquivos e algumas de suas
caracteristicas, assim como uma referéncia do tempo de execu¢do maximo obtido por execucdes
em uma instancia com dois nucleos de processamento disponiveis.

No que diz respeito aos parametros de execucao das avaliacdes de adequacao dos sistemas de
substitui¢do molecular, o objetivo principal é obter uma variedade que represente bem o cendrio
de um pesquisador da filogenética. Conforme pode ser visto na Tabela 19, a escolha de sistemas
de substitui¢do estd sob influéncia de quatro configuragcdes disponibilizadas pelo software
jModelTest, onde o usudrio pode selecionar quantidade de sistemas para teste e modificadores
de comportamento. Considerando este perfil de usuario foi estabelecido que os parametros de
execugao serdo os mais compreensivos possiveis, empregando o maior nimero de avaliagdes
para obter, desta forma, um amplo panorama acerca das caracteristicas de execucdo de cada
sistema de substitui¢ao molecular.

No jModelTest este cendrio se da através da utilizacdo de Clustering Search, conforme
detalhado na Secdo 4.4, que adota uma heuristica capaz de reduzir os 1624 sistemas disponiveis
para teste em seis conjuntos que somados totalizam 288 sistemas (vide Tabela 15). Também
embasa esta escolha o fato de que pardmetros menos compreensivos de execucdo do jModelTest
resultam em apenas 88, 40 ou 24 execugdes paralelas, um nimero considerado baixo para colocar
a prova as capacidades de paralelismo e elasticidade da camada FaaS do modelo He-lastic,
uma vez que € comum encontrar servidores com mais de 16 cores de processamento e VMs de
provedores de computagdo em nuvem com mais de 30 nicleos.

Cabe ressaltar, mais uma vez, que a escolha dos arquivos de alinhamentos de sequéncias

moleculares € particularmente relevante para o cendrio de comparagdao com o jModelTest em
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funcdo dos fatores determinados na Secdo 4.2 e, principalmente, através dos componentes da
Equaciao 4.3, tornando o arquivo parte fundamental do grao de paralelismo juntamente com os
parametros do jModelTest, detalhados na Tabela 19, que influenciam diretamente na escolha dos

sistemas de substitui¢do incluidos no teste dentre os 288 possiveis, como mostra a Tabela 15.

5.1.2 Estratégia de Avaliacdo do jModelTest

Para viabilizar uma comparagao justa entre a abordagem de recursos fixos adotada pelo jMo-
delTest com a estratégia de elasticidade empregada pelo modelo He—lastic, existe a necessidade
de coletar resultados de execu¢do em um ambiente similar, reduzindo as variagdes em funcao
de possiveis versdes de dependéncias, modelos de hardware, situacdes de carga do ambiente e
outras caracteristicas inerentes a execugdo de softwares distribuidos e de alta performance. Desta
forma, a avaliacdo do modelo consiste na execu¢do do jModelTest com os arquivos e pardmetros,
que determinam o grao de paralelismo, previamente selecionados em um ambiente similar ao
que foi submetido o protétipo do modelo He-lastic.

Este processo determina o patamar bésico de performance, também chamado de baseline,
que atua como balizador para os resultados oriundos do modelo proposto. Apesar das diferengas
no modelo de execucao, as métricas coletadas nesta etapa sdo fundamentais para estabelecer uma
linha de comparacido quando confrontadas com os resultados obtidos pelo modelo He—lastic,

exigindo, portanto, 0 mesmo rigor na execug¢do e coleta dos resultados.

Sao fornecidos pelo software jModelTest, dois modelos de execucdo paralela, sendo o
primeiro deles baseado em memoria compartilhada e threads em um ambiente nao distribuido,
e o segundo adotando a biblioteca MPI como intermediador para a execu¢do em clusters ou
grids computacionais distribuidos. Ambos os modos de execu¢do estdo disponiveis em um nico
bindrio desenvolvido na linguagem Java com a biblioteca MPJ Express (BAKER; CARPENTER;
SHAFI, 2006) constituindo a principal diferenca entre eles. Além disso, o programa permite tanto
a execugdo através de console interativo via linha de comando, quanto por uma interface gréfica,
o que segundo a Tabela 10 presente na andlise do Estado da Arte realizada na Se¢do 3.3, pode ser
considerado um diferencial, haja vista que apenas 41% dos trabalhos estudados contemplavam
esta possibilidade.

Através de uma andlise do c6digo fonte € possivel perceber que as func¢des de célculo de
adequacdo dos sistemas de substituicio molecular sdo compartilhadas entre as quatro variantes de
execuc¢do apresentadas (Tabela 19), o que permite concluir que hd uma significativa equivaléncia
no esforco computacional entre elas, ainda que seja esperado um declinio na eficiéncia durante
a operacdo baseada em MPI em funcao do overhead de coordenacdo e comunicagdo entre os
nodos do cluster.

Durante a operacdao normal do jModelTest é possivel observar dois comportamentos de
execug¢do, variando conforme a ado¢@o ou ndo, da técnica de Clustering Search, onde o modo que

ndo utiliza esta técnica se comporta de maneira muito similar a um mestre—escravo ou até mesmo
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um scatter—gather, embaracosamente paralelo ao distribuir para cada nodo/processador um
sistema de substituicao de sequéncias para que seja executado o teste de adequacdo e agregando
os resultados antes de devolver uma resposta ao usudrio. Nos casos onde hd o uso de Clustering
Search, seu modo de operagdo se assemelha ao de fases paralelas (BSP), uma vez que existem
seis fases de computacdo com barreiras, entre elas, que sdo utilizadas pela heuristica para
determinar o ponto de parada do algoritmo. Embora ndo haja comunicagao lateral entre os
nodos de execucao, sendo esta limitada a uma arquitetura mestre—escravo, a existéncia de uma
barreira de sincronizacao € julgada suficiente para justificar a associagao ao modelo BSP. Este
modo de execucao pode gerar desperdicio significativo de recursos em fun¢do da ociosidade
ocasionada pela ampla variagdo no nimero de testes de adequacio que sdo executados e, portanto,
paralelizdveis em cada uma das seis etapas que compdem a Clustering Search, um ponto negativo

do jModelTest ja abordado na Secdo 4.4 e exemplificado na Tabela 15.

Para atender aos objetivos do presente trabalho foi selecionada a estratégia de execugao
baseada em threads por memdéria compartilhada. Esta decisdao teve como objetivo coletar
resultados do jModelTest em um cendrio de overhead minimo, obtendo, assim, os melhores
valores possiveis para a execugdo de cada um dos arquivos que compdem o dataset de testes.
Uma comparagdo baseada na execugdo via MPI teria embutida em si todos os custos adicionais
de comunicagdo, distribui¢cdo e coordenacao entre nodos de processamento, contaminando os
resultados. Embora uma avaliacao por este cendrio possa ser desejavel ao avaliar um sistema
baseado em elasticidade, no contexto deste trabalho a execucdo de testes no cendrio MPI
incorreria em um elevado esforco de execucdo em fun¢do da configuracdo necessaria para
estabelecer um ambiente propriamente configurado e a dificuldade de automacgao desta tarefa,

limitando, portanto, a capacidade de coleta de dados e confiabilidade dos resultados.

Outro fator que contribuiu para a escolha do cendrio baseado em threads, deve-se ao fato
de que ja € rotineiro encontrar disponivel nos provedores de computacdao em nuvem VMs com
quantidade de cores superior a 30, um nimero considerado suficiente para avaliar o impacto
da estratégia de Clustering Search na eficiéncia computacional, conforme variacdo no ndmero
de nodos de processamento disponiveis. Através dos testes, adotando uma curva ascendente na
quantidade de recursos disponiveis € possivel, a0 mesmo tempo que se determina um nivel base
de performance, verificar o impacto da estratégia Clustering Search (e a variacao no nivel de

paralelismo que ela causa, conforme a Tabela 15) na eficiéncia.

Conclui-se, portanto, que a avaliacdo do jModelTest e, consequente base comparativa para
o modelo He-lastic se dard por meio da execuc¢do de miltiplas rodadas do teste de adequag@o
em execugdes em uma VM de cada vez, variando a quantidade de nucleos de processamento
disponiveis, duplicando-os ou variando conforme disponibilidade do provedor de computacao
em nuvem, contemplando um intervalo aproximado de 2 a 40 cores. A Tabela 20 apresenta
possiveis cendrios de avaliacdo utilizando instancias da familia c5, disponivel no provedor
AWS com a nomenclatura C., onde, z representa jModelTest e ¢ o nimero de CPUs utilizadas.

Por meio desta estratégia serdao obtidos dados mais otimistas possiveis, ao eliminar qualquer
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Tabela 21 — Cenarios de avaliagao para o modelo He—

lastic.
Orquestrador
FaaS
. de Contéineres
Tabela 20 — Cenarios
de avaliagdo para o Cendrio CPUs Poténcia Tempo Limite
software jModelTest.
Cro - 1536 60
Cenario CPUs
Ces 8 - -
C; 2 Cei6 16 - -
C; 4 Cese 36 - -
Cj 8 Cm1 8 1536 60
Ciie 16 o 16 1536 45
Ciiss 36 Crns 16 1536 60
Fonte: Elaborado pelo au- Crna 36 1536 15
tor.
o Cons 36 1536 30
Cing 36 1536 60
Cmr 36 768 60

Fonte: Elaborado pelo autor.

overhead oriundo da computacdo distribuida e que permitirdo estabelecer uma comparagao
quanto ao consumo de recursos baseados em elasticidade do modelo He-lastic, além de, avaliar
a atual eficiéncia no uso de tais recursos. Os resultados obtidos por meio desta estratégia serdo

abordados em detalhes na Sec¢do 6.2.

5.1.3 Estratégia de Avaliacdo do He-lastic

A avaliacdo do modelo proposto se dard por meio da sua execu¢do em ambiente compu-
tacional o mais proximo possivel daquele onde se dard a coleta de métricas sobre o software
jModelTest, mantendo configuragdes de provedores de computagdo em nuvem, tipos e variedades
de instancias/VMs e sistemas operacionais. Tais decisdes visam maximizar a quantidade de
varidveis controladas o que, por sua vez, reduz a incidéncia de ruidos ou influéncias indeseja-
das nos resultados coletados, visando comparagdo entre o modelo He—lastic e o jModelTest.
Conforme esperado, todos os testes devem ser executados com o mesmo conjunto de dados e
parametros previamente definidos de forma que uma comparacio justa possa se estabelecer entre
as abordagens comparadas.

Os resultados obtidos nesta etapa tem a tripla finalidade de determinar: /) a variacdo das
métricas de avaliacdo comparadas as diferentes execucdes do jModelTest; 2) o overhead causado

pela abordagem de camadas de elasticidade adotada pelo modelo proposto; e 3) a variacdo
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de performance, conforme sdo desabilitadas as camadas do modelo. Em tltima instancia, os
dados obtidos indicardo os pontos fortes e fracos da estratégia proposta, o que permitird uma
avaliacdo no que diz respeito a viabilidade da sua ado¢@o, assim como um direcionamento quanto

a possiveis trabalhos futuros em relagdo ao modelo He-lastic.

A flexibilidade do modelo proposto, através da sua dupla camada de elasticidade, se manifesta
por meio dos parametros de configuracao previamente detalhados na Tabela 13 especificando:
a) Tempo Limite; b) Poténcia; c¢) Nimero de CPUs; d) threshold inferior; e e) threshold superior,
sendo os dois primeiros relevantes para a camada FaaS e os demais para a camada de Orquestracao
de Contéineres. Contudo, esta flexibilidade acaba tornando-se um complicador ao estabelecer os
cendrios de testes, devido a explosdao combinatdria causada pelos cinco parametros do modelo, o

que exige uma reducdo no espacgo de busca para viabilizar a execucdo das avaliagdes.

No caso da camada baseada em Faa$S, a associatividade de custos e proporcionalidade na
alocacao de recursos permite que as variagdes sejam concentradas em um dos dois parametros
relevantes para esta camada, desta forma, o parametro de Timeout (tempo limite de execugao)
serd utilizado como principal elemento de variagdo, com a poténcia, medida na maioria dos casos
pela memdria, sendo usada para confirmar a associatividade de custos da camada FaaS. Quanto a
Orquestracdo de Contéineres foi definido que apenas o parametro relativo a quantidade de CPUs
serd variado, fixando-se os valores de controle do comportamento de elasticidade e alinhando o
nimero de CPUs com aqueles adotados ao estabelecer as bases de comparacao. Esta decisao
visa manter uma comparacao justa entre os cendrios ao reduzir a quantidade de varidveis que
podem influenciar nos resultados e foi considerada adequada para determinar as caracteristicas de
comportamento do modelo He—-lastic, haja vista, a grande quantidade de combinagdes possiveis

entre thresholds.

Contudo, a varia¢do nos parametros do modelo ndo permite detectar os niveis de overhead
incorridos da sua utilizagao, requerendo uma abordagem alternativa para obtencao deste resultado.
Conforme detalhado na Sec¢io 4.3, o modelo He-lastic se diferencia em func@o da sua abordagem
de duas camadas de elasticidade que, em fun¢do de suas caracteristicas, se adéquam, em primeira
andlise, para diferentes tipos de aplica¢des, mas que, quando combinadas, podem contribuir
para uma determinada classe de tarefas, como o teste de adequacgdo de sistemas de substituicao
molecular. Desta forma emergem trés cendrios de avaliacdo oriundos da combinacao das camadas,
nomeadamente os cendrios: /) misto, contemplando ambas camadas habilitadas; 2) apenas FaaS;
e 3) apenas Contéineres. Um quarto cendrio, desabilitando ambas as camadas de elasticidade,
embora possivel, foi descartado por ndo ser relevante para o modelo proposto, uma vez que este
¢ caracterizado pelo uso da elasticidade, assim, um cendrio sem elasticidade forneceria uma
caracterizagdo deturpada do modelo He-lastic, além de exigir esfor¢o de desenvolvimento e

coleta de dados.

Os cenérios elencados para avaliagdo do modelo sdo apresentados na Tabela 21, assim como
um detalhamento a respeito dos valores atribuidos para cada um dos parametros relevantes a

avaliagdo. Tal como na Tabela 20, o cenario assume trabalhar com instancias do tipo ¢5 do
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provedor AWS e sua nomenclatura segue o formato C,., onde z pode assumir trés valores {FaaS,
Contéineres, Misto} e c representa um sequencial a excecdo dos cendrios por Contéineres, onde
representa o nimero de CPUs (que, por sua vez, estd alinhado aos valores definidos previamente
visando uma avalia¢do justa). Merecem destaque, os cendrios C'yy € ()7 por seus objetivos,
sendo, respectivamente, examinar o ponto de limite no tempo de execucao de tarefas e validar
a associatividade de custos na camada FaaS, assim como, a proporcionalidade na alocacao de
recursos. Os cendrios C,. t€m por objetivo avaliar o nivel de thrashing e o overhead causado
pela execugdo de tarefas de curto prazo. Por fim, os cendrios (), colaboram para obter uma
caracterizagdo do comportamento dindimico do modelo He-lastic no que diz respeito as camadas

de elasticidade, além de medir sua eficiéncia.

5.1.4 Andlise Comparativa

Uma vez obtidos os resultados referentes aos cendrios de teste do jModelTest, assim como
os do modelo He-lastic, a avaliacdo passa a se concentrar no estudo e comparacio entre 0s
resultados obtidos. De posse dos dados brutos, conforme gerados pelo jModelTest, assim como
pelo protétipo, estes serdo compilados e tabulados para entdo passar por uma inspecao e limpeza,
em busca de outliers, de forma a evitar a ocorréncia de viéses nos dados em fun¢do de anomalias,
para que entdo possam servir como fontes adaptadas para andlise. Estas andlises serdo guiadas
pelas métricas estabelecidas no Capitulo 4, sendo de especial interesse os resultados relativos ao
tempo total de execugdo e custo financeiro, que permitirdo determinar os pontos fortes e fracos
da proposta com relacio a abordagem de recursos fixos adotada pelo jModelTest. Além disso,
também despertam interesse as caracteristicas de elasticidade e a dinAmica de relacionamento

entre as camadas FaaS e de Orquestracdo de Contéineres propostas pelo modelo He-lastic.

5.2 Aplicacao

Conforme ja detalhado na Sec¢do 4.1, a aplicacdo que serve de base para a implementacdo
do protétipo do modelo He-lastic é o jModelTest, um projeto ja estabelecido no cendrio de
bioinformética e filogenética, que conta com amplo uso no meio académico. Seu objetivo é o
célculo de adequacdo de sistemas de substitui¢do molecular, também conhecido como bestfit,
onde diversos sistemas de substitui¢do sdo testados para determinar qual deles melhor explica
as substituicdes moleculares que ocorreram em um determinado conjunto de dados. Como
resultado deste modo de operacgdo, foi possivel formalizar na Equagdo 4.3 o célculo referente a
complexidade, ou custo computacional, de uma execucao do jModelTest. Outra caracteristica
relevante do projeto jModelTest, no que diz respeito ao protétipo, € a sua execugdo dividia em
fases quando € utilizada a técnica de Clustering Search, lembrando um algoritmo baseado em

BSP, como ¢ o caso dos cendrios de avaliagcdo estabelecidos para o presente trabalho.

Durante a implementacdo do protétipo foi possivel explorar uma particularidade do jMo-
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Figura 20 — Linha de comando utilizada pelo jModelTest para controlar o software PhyML
separada em parcela fixa e varidvel e apresentando amostras de preenchimento da parcela

variavel.

Parcela Fixa:
-1 arquivo.phy -d nt -n 1 -b 0 —--r_seed 12345
——no_memory_check —-s BEST -o tlr

Parcela Variavel:
——run_id GTR -m 012345 -f m -c 1
——-run_id GTR+G -m 012345 -f m -c 4 -a e
——run_id GTR+I -m 012345 - f m -v e —-c 1
——run_id GTR+I+G -m 012345 -f m -v e -¢c 4 —-a e
--run_id F81 -m 000000 -f m -c 1
——run_3id 001000 -m 001000 -f 0.25,0.25,0.25,0.25 -c 1
—-run_id 010200+I+G+F -m 010200 -f m -v e -c 4 -a e
——run_id TIMlef+1I -m 012230 -f 0.25,0.25,0.25,0.25 -v e -c 1
——run_id TVM+G -m 012314 -f m -¢c 4 -a e
——run_id SYM -m 012345 -f 0.25,0.25,0.25,0.25 -c 1
——run_id SYM+G -m 012345 -f 0.25,0.25,0.25,0.25 -c 4 -a e
——run_id SYM+I -m 012345 -f 0.25,0.25,0.25,0.25 -v e —-c 1
——run_id SYM+I+G -m 012345 -f 0.25,0.25,0.25,0.25 -v e -c 4 -a

Fonte: Elaborado pelo autor.

delTest para obter o duplo beneficio de agilizar o desenvolvimento e garantir a igualdade dos
resultados, uma vez que o projeto atua basicamente como um driver da aplicacio PhyML de
Guindon et al. (2010). Cada teste de adequagdo € mapeado para uma nova execuc¢iao do PhyML,
com os devidos parametros ajustados, embora mantendo uma estrutura base. Sendo assim, é
possivel visualizar o jModelTest como um front—end que dispara e gerencia multiplas execugdes
paralelas do PhyML, recolhendo e compilando os resultados ao final delas. A Figura 20 apre-
senta a parcela fixa da linha de comando utilizada para controlar o comportamento do PhyML,
assim como, exemplos da parcela varidvel que sdo, por fim, combinadas para gerar cada linha de
comando que dispara a execucdo de um teste de adequagdo de sistemas de substitui¢do molecular.

Em funcao da relac@o entre jModelTest e PhyML € possivel basear a implementagao do
protétipo no replay dos comandos enviados ao PhyML, bastando para isso a coleta de traces
de execucgdo. Estes registros foram habilitados pelo autor por meio de uma versdo levemente
modificada do jModelTest, e que permitiu garantir o mesmo comportamento no que diz respeito
a caracteristica das execucdes, haja vista que o cdlculo de adequacdo, realizado pelo PhyML, € a
parte mais custosa da execucao do jModelTest. Os arquivos de trace encontram-se disponiveis
no repositério® que armazena o cédigo fonte dos scripts de execucao.

Uma das tarefas realizadas pelo jModelTest, para viabilizar a comunicacdo com o PhyML, € a

conversao nos tipos de arquivo fornecidos como parametros de entrada. Uma vez que o protétipo

3 Disponivel no enderego: https://github.com/mateusaubin/modeltest-loadexerciser/t
ree/master/traces
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também funcionard como um controlador do PhyML, existe a necessidade de converter os tipos
de dados dos arquivos utilizados no dataset de avaliagdo do modelo. Para tanto, foi utilizada a
biblioteca ALTER, especializada na conversao entre tipos de alinhamentos e também utilizada
pelo jModelTest, de modo que todos os arquivos presentes no dataset estejam em formato .phy,

que € o unico reconhecido pelo PhyML.

Visando obter uma maior qualidade e reprodutibilidade das execucdes realizadas a aplicacao
contou com automacao, por meio de scripts de execu¢do automatizada dos cendrios, tanto para
estabelecer as bases de comparacdo no jModelTest*, quanto para gerir e executar as execucdes
do protétipo do modelo He-lastic®. Através da automagio foi possivel aumentar o nimero de
execugoOes de cada cendrio de avaliagcdo e, consequentemente, a confiabilidade estatistica dos
resultados. Outro beneficio da automacao foi possibilitar a execug@o nao assistida dos cendrios,
o que teria comprometido seriamente a capacidade de execu¢do, uma vez que, multiplos cendrios
ultrapassavam a marca de 20 horas de execucao para todos os arquivos contidos no dataset de

testes e estes, por sua vez, deveriam ainda ser repetidos ao menos cinco vezes.

5.3 Infraestrutura

No que diz respeito a infraestrutura de computagdo em nuvem, a escolha foi pelo provedor
Amazon Web Services (AWS), uma subsididria da Amazon, que por sua vez, é considerada uma
gigante do e-commerce nos Estados Unidos e jd conta com alguma atuag@o no Brasil. A escolha
da AWS se deu por este ser o maior dentro os grandes provedores de computagdo em nuvem
(também chamados na imprensa de hyperscalers) e por experiéncia académica e profissional
do autor que usou e administrou nos quatro anos anteriores ambientes de nuvem baseados no
provedor AWS, além de utiliza-lo como plataforma para o desenvolvimento do projeto Elastipipe,
realizado como trabalho de conclusio na Graduacao (AUBIN; RIGHI, 2015; RIGHI et al., 2016,
2017). A arquitetura do provedor € baseada em regides, sendo estas geralmente divididas a nivel
continental onde cada regido é, por sua vez, subdividida em pelo menos duas (ou geralmente
trés) zonas de disponibilidade, conforme mostra a Figura 21.

As zonas de disponibilidade servem como protecdo contra desastres e mecanismo de re-
dundancia e alta disponibilidade, por representarem ambientes espelhados umas das outras, no
que diz respeito a infraestrutura do provedor. Contudo, para tirar proveito dessas capacidades,
geralmente € necessario que a aplicacdo seja preparada para saber lidar com esta possibilidade.
Embora as regides costumem ser parecidas, existe entre elas certa diferenca no rol de servigcos
ofertados e, por vezes, até mesmo no hardware disponivel, o que pode complicar a escolha. Um

exemplo disso, foi a recente chegada do servico Redshift na regido situada em sa-east—1 (Sado

“Disponivel no endereco: https://github.com/mateusaubin/modeltest-loadexerciser/b
lob/master/exec-old-userdata.sh

> Disponivel nos enderecos: https://github.com/mateusaubin/modeltest-loadexercis
er/blob/master/exec—new.py & https://github.com/mateusaubin/modeltest—-1loade
xerciser/blob/master/exec—-new—helper.sh
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Figura 21 — Mapa das regides e respectivas zonas de disponibilidade fornecidas pelo
provedor de computacao em nuvem AWS, com os circulos verdes representando regides
em construcdo.

O

Fonte: Reproduzido de nttps://aws.amazon.com/about-aws/global-infrastructure/.

Paulo, Brasil) no fim de 2016, sendo que sua oferta inicial na regido us—east—1 (Virginia do
Norte, USA) ocorreu em 2012.

No contexto deste trabalho, a regiao escolhida foi a us—east -2 localizada em Ohio, USA,
com os principais motivadores sendo custo e funcionalidades, pois a regido brasileira ainda ndo
disponibiliza parte significativa® do portfélio de servicos da AWS, além de cobrar um prego mais
alto pelo uso dos recursos, resultando em um premium de pelo menos 50% sobre o valor base

cobrado em Ohio, segundo levantamento de Marquez (2018), demonstrado nas Figuras 22 e 23.

® A paginahttps://aws.amazon.com/about-aws/global-infrastructure/regional-pr
oduct-services/ apresenta a lista completa de servigos disponivel por regido e permite chegar a esta conclusao.

Figura 22 — Variacfo no custo por regido do pro- Figura 23 — Variagdo no custo por regido do
vedor AWS no uso de recursos computacionais provedor AWS para a transferéncia de 1 TB de
em instincias da familia m5. dados para a Internet.
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A politica de precgos € relevante na escolha da regido, pois, embora esteja situada no Brasil, a
cobrancga dos custos oriundos desta regido ainda se d4 em Doélares Americanos (USD), assim
como todas as demais regides, o que nega qualquer beneficio fiscal e/ou tecnolégico advindo do
seu uso (uma excecdo seria o desenvolvimento de aplicacdes altamente sensiveis a laténcia, por
exemplo).

O pioneirismo da AWS, no que diz respeito ao paradigma FaaS / serverless, também teve
grande influéncia na escolha, haja vista, que foi este provedor quem efetivamente deu origem a
este modelo computacional. Medig¢des realizadas por McGrath e Brenner (2017) indicam que
a AWS fornece as melhores métricas em termos de escalabilidade, laténcia de arranque frio
(coldstart) e taxa de transferéncia. Além destes resultados, testes realizados por Wang et al. (2018)
concluem que o servigo provido pela AWS € superior, uma vez que plataformas concorrentes
como Azure, da Microsoft, e GCP, da Google, enfrentam dificuldades em provisionar um nimero
suficiente de recursos subjacentes, capazes de servir requisicdes com alto paralelismo. Enquanto
este comportamento € geralmente visto como vantagem, este resultado se d4 em func¢do da
politica de bin—packing, adotada pela AWS, que tenta manter o melhor aproveitamento de
recursos servindo requisicoes FaaS a partir das mesmas VMs, até que ndo haja mais espaco,
onde s6 entdo € provisionada uma nova VM. Contudo, Wang et al. (2018) previnem que esta
politica pode resultar em contencdo, conforme as caracteristicas no uso de recursos por parte das

funcgdes executadas, podendo prolongar artificialmente o tempo de execucao.

Uma das vantagens para o provedor, no que diz respeito ao uso de FaaS (abordada na
Subsecdo 2.2.5), estd na possibilidade de manter um bom nivel de utilizacdo para hardware
que esteja caindo em desuso. Havendo a possibilidade de manter um determinado patamar de
performance entre diferentes VMs e familias de instancias, as limita¢cdes no consumo de recursos
estabelecidas pelo paradigma FaaS permitem com que versdes relativamente antigas de hardware
sejam utilizadas sem desvantagens ao usudrio, a0 mesmo tempo que reduz a necessidade de
compra para o provedor. Este comportamento pode ser observado na Tabela 22 que apresenta a
distribuicdo de frequéncia com que sao utilizados determinados tipos de CPUs no AWS Lambda,
a oferta de FaaS do provedor AWS, em comparagdo com o uso destas mesmas CPUs quando

disponiveis no servico de maquinas virtuais, o EC2. Para referéncia, familias atuais do EC2

Tabela 22 — Tipos de CPUs utilizadas no AWS Lambda e sua equivaléncia em termos
de Familias EC2.

Fracdo! vCPU Frequéncia Denominagao Familia
59,3 % E5-2666 2,90 GHz Haswell c4
37,5 % E5-2680 2,80 GHz Ivy Bridge c3

3,1 % E5-2676 2,40 GHz Haswell m4

T Levantamento realizado através da coleta de estatistica dos arquivos /proc/cpuinfo e /proc/meminfo de 20 mil VMs distintas.

Fonte: Wang et al. (2018) com complementos do autor.
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sdo aquelas que tém sufixo 5, como por exemplo, c5, r5 e m5, que sdo otimizadas para CPU,
memoria e uso geral, respectivamente.

A ampla selecdo de servigos disponibilizados pela nuvem da AWS faz com que o exercicio
e defini¢dio de arquitetura se assemelhe a montagem de LEGO’ onde é possivel deixar a cargo
do provedor diversas das funcionalidades fundamentais de um projeto software. Visando ga-
rantir o entendimento da arquitetura do protétipo descrita a seguir, uma lista com os servigos
mais relevantes utilizados € apresentada abaixo, juntamente com uma breve descricao de suas

caracteristicas e funcionalidades.

e Lambda: ¢ a implementacdo da AWS para o paradigma FaaS;

e Batch: servico para execugdo de tarefas em modo batch de processamento, provendo
mecanismos de filas, prioridades e ambientes de computacdo, além de gerenciar automati-

camente acdes de elasticidade conforme a demanda;

e S3: prové armazenamento de objetos/arquivos com alta capacidade de requisicdes e

throughput, enquanto fornece garantias de replicagdo e durabilidade de 11 noves;

e DynamoDB: banco de dados ndo relacional (NoSQL) orientado a tuplas chave—valor com

laténcia na casa de um digito de segundo (0 ~ 9s);

e SNS: filas de mensagens no modelo publish—subscribe suportando alta vazao e durabili-
dade por meio de servidores distribuidos, fornecendo politica de entrega ‘pelo menos uma

vez’(at least once delivery);

e ECS: é aimplementacdo da AWS para o paradigma de Orquestracdo de Contéineres, sendo
utilizado como recurso subjacente pelo Batch, para viabilizar a execu¢ao de qualquer tipo
de aplicacdo em um ambiente isolado e com todas as dependéncias embutidas por meio de

contéineres Docker;

e Auto-Scaling: mecanismo de elasticidade fornecido pela AWS, que possibilita a definicao
de regras para elasticidade horizontal automadtica e reativa por replicacdo de VMs (Figura 4),

sendo utilizado pelo ECS no controle da elasticidade;

e EC2: base para a grande maioria dos demais servicos providos pela AWS, fornecendo,
também para usudrios finais, Maquinas Virtuais configurdveis em uma ampla variedade de
dimensdes como processamento, memoria, enderecos de IP e placas de rede, armazena-

mento e imagens de sistemas operacionais;

e CloudWatch: coleta, gestao e relatérios de métricas operacionais gerads pelos demais

servicos AWS e pelo préprio usudrio;

7 Brinquedo infantil caracterizado por suas pecas que se encaixam e permitem montar uma infinidade de objetos.
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e CloudFormation: gerencia a montagem, atualizacdo e remocao de ambientes compu-
tacionais definidos por meio de uma linguagem de programacao, aplicando o conceito

conhecido como infrastructure as code;

e TAM: gestdo e permissionamento de usudrios, grupos e papéis.

5.4 Protétipo

Desenvolvido na linguagem de programagio Python, o protétipo do modelo He-lastic tira
proveito do fato de que o jModelTest atua como front—end para o PhyML e adota uma estratégia
baseada na reexecucdo de traces coletados a partir de uma versao do jModelTest modificada
para gerar tais registros. Conforme mencionado anteriormente, o uso do PhyML como efetivo
executor dos calculos necessdrios para o teste de adequagao de sistemas de substituicdo molecular
¢ a tarefa mais custosa computacionalmente, de forma que, o uso de traces nao foi considerado
uma vantagem para o prototipo, por nao tomar, no jModelTest, tempo suficiente de célculo, para
ser significativo na avaliacdo de tempos de execugdo. Além disso, o uso do PhyML prové um
segundo beneficio, ao garantir que os célculos executados pelo protétipo sdo exatamente 0s
mesmos do que aqueles desempenhados pelo jModelTest, validando os resultados e assegurando
que as diferencas nos custos e tempos de execucdo se originam, exclusivamente, das diferencas
entre o modelo He-lastic (e seus modos de execugdo) e do jModelTest.

Como pode ser visto no trecho de cédigo do arquivo modeltest .py, apresentado na
Figura 24, o fluxo de execucdo segue um formato decode—fetch—execute—update. Inicialmente o
comando recebido € inspecionado para garantir sua validade, para que entio sejam obtidos os
dados de entrada, neste caso um arquivo de multiplos alinhamentos de sequéncias moleculares, o
que permite executar o PhyML através do comando subprocess.run (), na linha 22. Por
fim hd um bloco dedicado ao tratamento de erros e, caso o processamento conclua com sucesso,
submeter os resultados e definir o processamento como completo. Conforme anteriormente
mencionado, repositérios de cdédigo—fonte contendo todos os artefatos desenvolvidos estdo
livremente disponiveis nos links da Tabela 17, onde o repositério modeltest—1lambda contém
0 codigo executado nos cendrios, € o repositorio modeltest-loadexerciser contém

scripts que gerenciam a execucao dos cendrios de avaliacao.

5.4.1 Implementacdo

Uma das diretivas que guiou o desenvolvimento foi a ado¢ao do maior niimero possivel de
servi¢os de computacdo em nuvem, onde fosse possivel e apropriado, resultando em um desen-
volvimento efetivamente cloud—native, buscando maximizar a performance e a obter tolerancia a
falhas necessdria para aplicacoes distribuidas e de alto desempenho. Esta decisdo estd alinhada
com as decisdes de projeto detalhadas na Secao 4.2 e tem como subproduto uma simplificacao

na configuracdo, assim como, a consequente reducao na carga operacional do administrador
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Figura 24 — Trecho de c6digo do arquivo modeltest . py responsavel por coordenar a execugdo
do calculo de adequacgdo de sistemas de substituicdo molecular através da biblioteca PhyML,
emulando o comportamento do jModelTest por meio de traces de execucao.

1
2 sns_result = aws.SNS(record['Sns'])

3

4

5 s3_result = aws.S3Download(sns_result.file_info, sns_result.jmodel_runid)
6

7 cmdline_args = [os.path.join(os.getcwd(), 'lib', 'phyml'), ]

8 cmdline_args.extend(['-i', s3_result.local_file])

9 cmdline_args.extend(sns_result.payload.split())

10
11 trace_file = os.path.join(

12 s3_result.tmp_folder,

13 "{}_phyml_trace_{}.txt".format (

14 sns_result. jmodel_runid,

15 sns_result.jmodel_modelname)
6 )

17
18 logging.info("PhyML starting...")
19  phyml_start = timer()

20

21 with open(trace_file, "w") as file:

22 result = subprocess.run(cmdline_args,
23 stdout=file,
24 stderr=subprocess.STDOUT)

25
26 phyml_duration = (timer() - phyml_start)

27 logging.warn("PhyML took {} secs".format(phyml_duration))
28

29

30 if result.returncode != 0O:

31

32 logging.critical ("PhyML.ReturnCode={}".format (result.returncode))
33

34

35 with open(trace_file, 'r', encoding='UTF-8') as file_stream:
36 file_contents = file_stream.read()

37 logging.error(file_contents)

38

39 raise subprocess.SubprocessError("Error calling PhyML")

40

41

42  result_files = [x for x in

43 os.listdir(s3_result.tmp_folder)

44 if x != sns_result.jmodel_runid]

45
46 logging.debug("Phyml produced = {}".format(result_files))

47

48

49  s3_up = aws.S3Upload(s3_result.tmp_folder, result_files, sns_result)
50

51 logging.info("Uploaded = {} to {}://{}/".format(

52 list(s3_up.files.values()),

53 sns_result.file_info['bucket'],
54 s3_up. jmodel_runid)

55 )

56
57
58 aws.DynamoDB(sns_result.jmodel_runid, sns_result.jmodel_modelname)

Fonte: Elaborado pelo autor.
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de ambientes. No que diz respeito a portabilidade entre provedores de computagdo em nuvem,
todos os servicos fundamentais encontram concorrentes com funcionalidades andlogas, enquanto
servigcos secundarios, nomeadamente CloudWatch, CloudFormation e TAM, também tém concor-
rentes, contudo, sua adaptacio requer interven¢c@o manual devido as diferencgas e caracteristicas

de cada plataforma de computacdo em nuvem.

Um dos destaques do ponto de vista da implementacdo do protétipo do modelo He—lastic,
e que pode ser observado nos repositérios publicos de cédigo fonte listados na Tabela 17, foi
o alto indice de reuso de c6digo, uma propriedade que emergiu em funcao da utilizacdo das
duas camadas de elasticidade baseadas em FaaS e Contéineres, onde o cédigo utilizado como
funcdo na camada FaaS foi inteiramente compartilhado com a camada de Contéineres, na forma
de uma biblioteca de cddigo fonte. Embora a camada de Contéineres ndo faca uso ou referencie
da camada FaaS, o c6digo fonte compartilha exatamente o mesmo artefato que foi enviado para
a camada FaaS, necessitando apenas de um wrapper capaz de traduzir as estruturas de dados
para que fiquem no formato esperado pela chamada da fun¢iao. Os mdédulos desenvolvidos no
protétipo, assim como, seus artefatos de cddigo podem ser vistos na Tabela 23, onde também ¢é
possivel visualizar o alto nivel de reuso de cddigo por meio do uso do PhyML, da biblioteca de

fungdes aws . py e do executdvel modeltest.py.

Embora fossem esperados apenas dois programas, sendo um para cada camada do modelo,
houve a necessidade durante o desenvolvimento de produzir trés programas, para que o prototipo
pudesse funcionar conforme especificado na arquitetura do modelo, seguindo as defini¢des
da Secao 4.3. A diferenca deu-se pela necessidade de introduzir um mdédulo responsavel por
traduzir as requisi¢des originalmente enviadas para a camada FaaS (Lambda), em requisi¢des que
seguissem o formato especificado para a camada de Contéineres (Batch), originando o médulo
forwarder. Este médulo tem seu objetivo estritamente definido pelo encaminhamento de
requisi¢des, nao realizando qualquer tipo de cdlculo ou computacio ttil do ponto de vista do teste

de adequacdo de sistemas de substitui¢do molecular, contudo, cumprindo um papel necessario

Tabela 23 — Artefatos de codigo presentes nos trés modulos do protétipo, com o reuso
destacado em tons de azul.

Faa$S Orquestrador de
forwarder modeltest Contéineres
src/aws.py src/aws.py src/aws.py
src/forwarder.py lib/phyml lib/phyml
src/modeltest.py src/modeltest.py

src/dockerentrypoint.py

requirements.txt

Fonte: Elaborado pelo autor.
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para o funcionamento do protétipo. Em contrapartida, realizam processamentos uteis, do ponto
de vista funcional, os médulos mode1test na camada FaaS, e o respectivo médulo da camada
Orquestradora de Contéineres que, conforme mencionado, reutiliza totalmente cédigo do médulo

anterior.

5.4.2 Ferramentas de Desenvolvimento

Nesta subsec@o sdo brevemente descritos dois projetos de software que tiveram um papel
de grande relevancia no desenvolvimento do protétipo e avaliagdo dos cendrios. Embora nao
sejam bibliotecas ou frameworks, que por caracteristica sdo utilizados diretamente no cédigo da
aplicacdo, tais ferramentas auxiliam na execucao e automacao de diversas tarefas relacionadas
aos processos operacionais de execugdo dos cendrios de avaliagdo. Desta forma, apesar de nao
serem componentes obrigatdrios para o modelo, cabe mencionar os projetos Docker e serverless

framework pelas contribuicdes no decorrer deste trabalho, detalhadas a seguir.

Dentre o ferramental adotado para o desenvolvimento do protétipo, o projeto Docker contri-
buiu de maneira significativa para garantir a testabilidade do prot6tipo ao permitir a especificacdo
de um ambiente isolado e bem definido contendo os artefatos de codigo, runtimes e dependéncias
empacotadas em uma tnica imagem, que pode ser utilizada no ambiente de Orquestracao de
Contéineres (Batch) e localmente. Através de um arquivo chamado dockerfile € possivel es-
pecificar todos 0s passos necessarios para a constru¢do do contéiner e obter, depois de compilado,
uma imagem pronta para implantacdo em qualquer ambiente que suporte imagens Docker. Além
disso, por meio de projetos como o docker-lambda® é possivel obter localmente um ambiente
que reproduz as caracteristicas da camada FaaS (Lambda), o que também contribuiu para a

testabilidade e o desenvolvimento do protétipo.

O projeto serverless framework’®, que fornece uma visio unificada a respeito das capacidades
de FaaS disponiveis nos principais provedores de computacdo em nuvem, também teve papel
fundamental no desenvolvimento do protétipo e possibilitou manté-lo agnéstico de provedores.
Através do arquivo serverless.yml foi possivel especificar todo o ambiente computacional
necessario para a execugdo do protétipo, contemplando as duas funcdes FaaS e suas confi-
guragdes, assim como o Orquestrador de Contéineres e suas respectivas configuragdes. Esta
capacidade estd intimamente ligada ao fato de que o serverless framework permite ao usuario
embutir comandos CloudFormation no processo de implantagdo (deployment) do projeto, de
maneira que o arquivo serverless.yml define tudo o que diz respeito a criagdo, atualiza-
¢do e remogdo do ambiente requerido pelo protétipo do modelo He—lastic, permitindo com
que simples comandos como sl1s deploy e sls remove montem e desmontem todos os

componentes necessarios para a execugao, assim como suas dependéncias.

8 Disponivel em https://github.com/lambci/docker-1lambda.
° Disponivel em https://serverless.com/framework.
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Figura 25 — Diagrama da arquitetura adotada no desenvolvimento do protétipo He—
lastic, descrevendo as etapas do fluxo de execugdo, assim como os servigos utilizados,
representando a implementacao do ambiente de computacdo em nuvem retratado na
arquitetura do modelo (Figura 15).
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Fonte: Elaborado pelo autor.

5.4.3 Tolerancia a Falhas e Controle de Tarefas

A arquitetura do projeto desenvolvido para o protétipo do modelo He—lastic pode ser vista na
Figura 25 que, além dos componentes e suas relacdes, apresenta também um fluxo de execucdo
para referéncia. Cabe ressaltar, que o papel das duas camadas de elasticidade estd dividido entre
os componentes Batch, que assume as funcdes referentes a camada por Orquestracdo de Contéi-
neres, € 0 componente Lambda, mais precisamente através da funcdo modeltest que assume
responsabilidade da camada FaaS. Embora nao seja evidente na figura, é¢ importante reforcar
que a camada FaaS € caracterizada por sua capacidade de escalar rapidamente para atender
centenas de requisicoes, sendo esta propriedade especialmente relevante para a implementacao
domodeltest.

A auséncia de comunicagdo lateral entre tarefas da aplicacdo jModelTest e, consequentemente
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do protétipo, favorece o cendrio implementado ao adotar a técnica de comunicagdo indireta
por meio de armazenamento, neste caso o S3, de maneira muito similar a estratégia adotada
por Shankar et al. (2018). Os pilares da implementacdo estdo na idempoténcia, ou seja, a
capacidade de aplicar vérias vezes a mesma computagdo e obter sempre o mesmo resultado,
independentemente de resultados anteriores e sem efeitos colaterais, e na defini¢do de que uma
tarefa s serd removida do armazenamento de estado, papel desempenhado pelo DynamoDB,
depois que sua computacao estiver realizada e os resultados disponibilizados. Através destas
estratégias, o protétipo nao precisa de garantias firmes quanto as capacidades de outros elementos
da arquitetura, como por exemplo, as filas de mensagens implementadas pelo SNS, que oferecem
apenas garantias at least once (pelo menos uma vez), ao invés da garantia mais complexa de
exactly once (exatamente uma vez), favorecendo a portabilidade e aumentando a confiabilidade

do modelo e, por consequéncia, do protétipo.

Também se tornam aparentes, em funcdo das escolhas arquiteturais, as propriedades de
tolerancia a falha e recuperag@o presentes no modelo He-lastic. Assim como em Jonas et al.
(2017), a garantia de operacdes atdmicas fornecida pelo armazenamento de estado (DynamoDB)
¢ suficiente para garantir o sucesso de uma execugdo, embora, para um nivel extra de garantias,
este desfecho possa ser validado através da checagem dos arquivos de resultado presentes no
armazenamento do S3. Desta forma, ndo ha necessidade de gerenciar ou recuperar tarefas
que podem ter sido abandonadas durante o processamento, uma vez que € seguro consultar
diretamente o armazenamento de estado e de objetos para determinar todas as tarefas nao
concluidas, reduzindo a complexidade da implementacdo de tolerdncia a falhas do modelo
He-lastic a um problema de recuperagao de tarefas abortadas. Contudo, devido a sua arquitetura
em duas camadas, a recuperacdo pode acontecer por meio de trés mecanismos distintos: a) retry
de tarefas na camada FaaS; b) retry de tarefas na camada de Orquestracdo de Contéineres; e
¢) encaminhamento de tarefas falhadas da camada FaaS para a camada de Orquestracido de
Contéineres. Sendo esta ultima estratégia um dos diferenciais do modelo e do protétipo aqui

descritos.

As decisdes de arquitetura, tanto do modelo quando do protétipo, favorecem o comportamento
independentemente escaldvel e eldstico dos seus componentes, favorecendo ndo somente a
execucdo de alta performance, como a progressividade nos custos associados a execugao de
aplicacdes baseadas no modelo proposto. Esta caracteristica é particularmente relevante em
contextos de baixos recursos financeiros ou de pequena escala, que ndo podem se dar ao luxo
de gastar mais do que os ja apertados or¢amentos. O modelo He—lastic também pode ser uma
alternativa viavel para instituicdes maiores € que possuem recursos computacionais. Contudo,
conforme afirma Shankar et al. (2018), tais recursos tradicionalmente se mostram de dificil
acesso devido as longas filas de esperas por alocacdo de tempo de computacdo ou encontram-se

impedidos por grandes volumes de processos e burocracias, desencorajando seu uso.
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5.4.4 Desafios e Dificuldades

Dentre as dificuldades encontradas no desenvolvimento do protétipo, duas delas tem impacto
significativo nos resultados e devem ser abordadas. A primeira dificuldade se origina do fato
de que, ao contrdrio de outros projetos cientificos e de boa parte dos benchmarks sintéticos nao
ha um controle explicito sobre o grao de paralelismo que serd computado. Esta auséncia de
uma unidade de medida para o nivel de granularidade exigiu a formalizacdo da Equacgdo 4.3,
como uma maneira de determinar a granularidade e, assim, incluir no dataset de testes, arquivos
capazes de representar niveis variados de granularidade computacional, conforme mostra a
Tabela 18.

A auséncia de controle sobre o niimero de retries executada nas fun¢des Lambda, da camada
Faa$S, se manifestou como a segunda dificuldade relevante para este trabalho. Visando aumentar
a confiabilidade das operacdes e sendo uma decisdo justificavel, quando adotado o ponto de vista
original a respeito das fun¢des lambda, que objetivam execugdes de curta duragdo orientadas a
eventos, o estabelecimento por parte da AWS de um nimero fixo de 3 retries combinado com
espera por backoff exponencial, tornou-se um problema para o prot6tipo do modelo He-lastic.
Devido a proporcionalidade entre o timeout da funcio e o tempo de backoff, a espera em caso de
erro injeta um delay significativo no processamento, sendo especialmente nocivo em cendrios
de timeout longo e onde parte significativa dos célculos de adequacdo de sistemas de evolucao
nao conseguem ser absorvidos pela camada FaaS. O resultado se manifesta como um tempo
de espera, onde ndo € realizada nenhuma computacao ttil nos cendrios em que justamente
haveria maior necessidade de agilidade, devido ao alto nimero de requisi¢cdes que a camada
FaaS (Lambda) ndo consegue atender e que entrardo na fila para processamento, via elasticidade

reativa na camada de Orquestracdo de Contéineres (Batch).

Devido a auséncia de parametros para configurar o comportamento de retry do Lambda,
iniciaram-se esfor¢os em busca de uma solucdo para contornar este cendrio, no entanto, por
ser intimamente ligado ao servigco, ndo foi possivel encontrar uma solug¢do capaz de burlar
completamente o comportamento de refry € o impacto no tempo de execucao € no custo que
traz consigo. Como estratégia para reducao dos tempos de espera foi embutida na funcao
forwarder da camada FaaS, a capacidade de disparar agdes preparatorias de elasticidade
no servico Batch, representante da camada de Orquestracao de Conté€ineres. Esta forma de
heuristica usa dados a respeito da fila de execuc¢des do Batch para determinar um nimero
apropriado de vCPUs para requisitar, de forma a evitar a espera pelo ramp—up organico das
acoes de elasticidade sem, no entanto, requisitar um nimero excessivo de recursos, que podem
ser rapidamente descartados, o que origina o comportamento de thrashing, enquanto respeita os
limites superior e inferior, quanto ao nimero de recursos disponiveis. Desta forma, cada vez
que uma nova tarefa que falhou na camada FaaS chega para encaminhamento para a camada de
Orquestracao de Contéineres, a funcdo forwarder avalia a quantidade de tarefas pendentes

no Batch (Orquestrador de Contéineres) e, no caso de uma variacao significativa entre tarefas
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pendentes e recursos disponiveis, solicita uma readequacao. Esta acdo permite burlar o tempo
necessario para que as primeiras acoes de elasticidade entrem em efeito e comecem a aumentar
a quantidade de recursos até alcancar o equilibrio, podendo ser encarada como uma etapa
preparatéria, contudo, sem desperdicio, uma vez que a acdo sé € realizada quando ha de fato
tarefas sendo encaminhadas para o Orquestrador de Contéineres.

Uma evolugao desta heuristica pode se basear na existéncia de recursos ativos na camada
do Orquestrador de Contéineres e na probabilidade de uma tarefa exceder o tempo limite na
camada Faa$S, para realizar o pass—through, ou seja, encaminhar esta requisi¢do diretamente
para o Batch, ao invés de permitir seu processamento pelo Lambda. Uma forma simplificada
desta heuristica poderia tomar como entrada uma taxa de requisi¢cdes com falha sobre o total,
definindo que, caso a taxa de falha ultrapasse um determinado threshold, as demais tarefas
serdo encaminhadas diretamente para a proxima camada. Embora mais simples, esta versao da
heuristica corre o risco de obter uma alta taxa de ineficiéncia quando confrontada com tarefas
heterogéneas ou com ampla varia¢do na complexidade, como € o caso da aplicacdo adotada neste
trabalho. Estas estratégias, contudo, poderiam mitigar os problemas com a espera ociosa em
funcao do retry de tarefas e impactariam positivamente no custo, evitando repetir trés vezes na
camada FaaS, uma computacao que ja estd fadada ao fracasso. Entretanto, devido a dificuldade
em determinar a probabilidade de uma tarefa exceder o tempo limite na camada FaaS, ou as
possiveis deficiéncias da versdo simplificada, estas heuristicas ndo foram implementadas no

protétipo do modelo He-lastic, sendo mantidas como indicag@o para trabalhos futuros.

5.4.5 Parametros de Execugdo

Em fungdo das decisdes de projeto e arquitetura do protétipo do modelo He—lastic, uma
simplificagdo dos pardmetros do modelo foi possivel. Conforme abordado na Tabela 13, o
modelo He-lastic contempla em seu projeto cinco parametros que determinam o comportamento
das camadas de elasticidade, sendo, dois deles, a respeito do FaaS e, os demais, sobre a camada
de Orquestracao de Contéineres. A diferenca se dd em fun¢do do uso do servico Batch para
gerenciar a camada de Orquestracdo de Contéineres, onde os thresholds, ou seja, os limites

que controlam a agressividade do comportamento das a¢cdes de elasticidade, sdo gerenciados de

Figura 26 — Pardmetros de configuracdo do protétipo conforme especificados no arquivo server-
less.yml e suas equivaléncias sobre as defini¢des da Tabela 13.

custom:
runner: "aP6" // Opcional - Tag para relatdérios de andlise de custos
batch:
cluster-cpus: 36 // Orquestrador de Contéineres — Numero Maximo de CPUs
lambda:
power: 1536 // FaaS - Poténcia
timeout: 60 // FaaS - Tempo Limite

Fonte: Elaborado pelo autor.
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maneira automdtica e com base na quantidade de itens em espera.

Esta diferenca permitiu reduzir de cinco para apenas trés os parametros do modelo e ndo
foi considerada relevante do ponto de vista de avaliagao e testes do modelo He-lastic, haja
vista que os cendarios de avaliagdo delineados na Subsecdo 5.1.3 ndo previam variacOes nos
thresholds de elasticidade. Embora os parametros sejam significativos para uma otimizagao
fina em cendrios produtivos em que o modelo seja implementado, o principal objetivo da atual
avaliacdo estd em determinar o impacto da estratégia e a interacdo entre as duas camadas de
elasticidade. Desta forma, na relagdo entre conveniéncia e controle apresentada pelo uso do
AWS Batch contra a gestdo manual da camada de Orquestracdo de Contéineres, por meio dos
thresholds de elasticidade, foi favorecido o uso do servico Batch devido a significativa reducao

no esforco de desenvolvimento e impacto negligencidvel na estratégia de avaliagdo.

Em funcdo da adog¢do da estratégia de infrastructure as code, habilitada através do serverless
framework e o servico CloudFormation € possivel exercer controle sobre todos os parametros do
protétipo a partir de um ponto central de configuragao presente no arquivo serverless.yml.
A Figura 26 apresenta uma amostra do arquivo de configuracdes, detalhando a defini¢dao dos
parametros de configuragcdo. Desta forma, toda a criagdo e remog¢do do ambiente necessario para
execucao dos cendrios de avaliacao pode ser realizada com apenas dois comandos fornecidos
pelo serverless framework, garantindo a reprodutibilidade dos testes e a auséncia de artefatos

oriundos de execugdes anteriores e que poderiam influenciar nos resultados.

5.5 Consideracoes Parciais

O presente capitulo detalhou os tépicos relacionados a avaliacdo do modelo proposto, contem-
plando desde caracteristicas das etapas e cendrios de avaliagdo, assim como particularidades da
aplicagdo, da infraestrutura de computagdo em nuvem e detalhes de implementag@o do protétipo.
A respeito do protétipo chamam a atencao caracteristicas como o amplo uso de servigos de com-
putacdo em nuvem e a relagdo entre o Orquestrador de Contéineres e o0 componente FaaS, o que
permitiu amplo reaproveitamento de codigo. O uso de ferramentas como docker e o serverless
framework permitiram que o protétipo adotasse uma abordagem de infraestrutura como cédigo,
onde toda a criacdo do ambiente necessario para execugdo € descrita em codigo—fonte, facilitando
a criacdo e remocao de ambientes e, consequentemente, melhorando a reprodutibilidade dos
cendrios executados. A arquitetura do protétipo se manteve proxima daquela especificada na
proposta do modelo com a notdvel diferenca que o ambiente local, e por consequéncia a interacao

com o software jModelTest, nao foi implementado.

Foram descritas, também, as principais caracteristicas da infraestrutura de computacao em
nuvem, abordando questdes como servigos utilizados, o conceito de zonas de disponibilidade e
precificacao empregados pelo provedor AWS. No que diz respeito a aplica¢ao utilizada como
referéncia para o desenvolvimento, o jModelTest, foi abordada, neste capitulo, a intima relacdo

entre o programa jModelTest e o PhyML, o que permitiu ao prot6tipo explorar caracteristicas



110

desta relacdo para implementar uma abordagem que, a0 mesmo tempo que reduz o esforco de
desenvolvimento, mantém as mesmas garantias quanto a completude e confiabilidade dos testes
realizados, assim como seus resultados. Também foram especificados arquivos contidos no
dataset de testes assim como os parametros de execucdo e os cendrios de avaliacdo, tanto para o
jModelTest, quanto para o modelo proposto, que determinam as caracteristicas dos cendrios de

avaliacdo e serdo os insumos das etapas seguintes de limpeza e anélise dos dados.
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6 RESULTADOS

“The purpose of life is not to be happy — but to matter, to be productive,
to be useful, to have it make some difference that you have lived at all.”

Leo Rosten

Neste capitulo sdo apresentados os resultados obtidos por meio da execucdo da metodologia
de avaliacdo sobre o software jModelTest e o protétipo do modelo He—lastic. Dentre os objetivos
deste capitulo € possivel citar a compreensao da proporcionalidade de custos entre as camadas de
elasticidade do modelo, a caracterizacdo do comportamento do projeto jModelTest, assim como
o estudo das caracteristicas do modelo proposto, seja na sua execu¢do com apenas a camada
FaaS, ou somente Orquestrador de Contéineres e, por fim, de ambas as camadas em conjunto.

Como etapa inicial rumo a caracterizag¢do dos resultados, um estudo de custos € realizado
utilizando dados sintéticos para exercitar diferentes conjuntos de parametros possiveis para as
camadas de elasticidade do modelo He-lastic. Através destes dados serd possivel determinar se
caracteristicas como a associatividade de custos se aplica as camadas de elasticidade, assim como
prever o impacto nos custos das mudangas nos parametros de execugdo. Esta andlise, ainda que
realizada com dados simulados, se mostra muito Util para real¢ar as similaridades e diferencas
do modelo proposto frente a outras técnicas computacionais, salientando as propriedades Unicas
oriundas da combinagao entre camadas de elasticidade.

No que tange aos resultados referentes a execuc¢do dos cendrios de avaliacao do jModelTest o
objetivo € caracterizar, da maneira mais fiel possivel, seu comportamento de escalabilidade assim
como os tempos de execugdo. Através da andlise de registros de utilizacdo de CPU, assim como
os tempos de execu¢do dos cendrios, serd possivel verificar o grau de eficiéncia do programa e
avaliar as decisdes tomadas durante seu desenvolvimento.

Em seguida poderdo ser analisados os resultados obtidos através da execucao dos cendrios
de testes do modelo He-lastic, onde poderdo ser avaliados de maneira isolada, ou j4 tragando
paralelos com os resultados do jModelTest, obtidos anteriormente. Neste caso a avaliacao
serd dividida em trés etapas correspondentes as configuracdoes das camadas de elasticidade,
sendo elas: somente FaaS, somente Orquestrador de Cont€ineres, e camadas combinadas. E de
especial interesse uma comparagao entre as caracteristicas da execu¢do com ambas as camadas
versus cada camada individualmente, pois assim serd possivel determinar quais conjuntos de
caracteristicas o modelo proposto herdou de cada camada, sejam elas caracteristicas positivas ou
negativas para as métricas de tempo de execucdo e custo financeiro.

Por fim serdo contrastados os cendrios de avaliacdo especificamente no que diz respeito
aos custos financeiros, uma andlise que visa determinar qual das abordagens € mais eficaz na
utilizacdo de recursos. Também € de grande interesse verificar o impacto que a transi¢do entre

camadas das tarefas em execugdo tem no custo financeiro associado ao cendrio de teste. O uso
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deste tipo de avaliagdo permite estabelecer uma visao consolidada a respeito das caracteristicas
de performance e custo financeiro, que permite aos usudrios do modelo avaliar a viabilidade do
uso conforme seus proprios contextos, seja para utilizar o modelo He—lastic ou mesmo manter a

utilizagdao do jModelTest.

6.1 Estudo de Custos

A estratégia de dupla camada de elasticidade adotada pelo modelo He—lastic, apoiada na
divisdo entre tarefas de curta duragdo (processadas pela camada FaaS através de alto nivel de
paralelismo) e tarefas de longa duracdo (processadas pelo Orquestrador de Contéineres), introduz
a necessidade de que se estabeleca uma linha de corte que define a fronteira entre ambas camadas.
Por meio de uma avaliacdo preliminar com dados sintéticos € possivel verificar a relagdo entre
as camadas de elasticidade, compreendendo em maior profundidade as implicacdes associadas
a cada um dos parametros de configuracao exigidos pelas camadas FaaS e de Orquestracao
de Contéineres. Sendo assim, nas proximas subsecdes sdo apresentadas as caracteristicas de

precificacdo de cada uma das camadas de elasticidade, assim como do seu uso misto.

6.1.1 Camada FaaS

Buscando um melhor entendimento do funcionamento da camada de curta duracao, imple-
mentada através de FaaS, e por intermédio das definicdes prévias a respeito das métricas de
avalia¢do do modelo He-lastic é apresentado, na Tabela 24, um estudo a respeito das escolhas
de parametros da camada adotando o provedor AWS como referéncia. Através dos resultados
apresentados neste estudo, € possivel notar que a propriedade de associatividade de custos se
mantém ao analisar as duplas em destaque referentes aos cendrios {3, 4}, {5, 7} e {10, 11},
evidenciando a relagdo entre o tempo efetivo de execucdo, o tempo limite de execugdo e a medida
de poténcia, definida, no estudo da Tabela 24, como a aloca¢ao de memoria, conforme adotado
pela AWS.

Embora 0 modelo de execugdo baseado em FaaS evite custos ociosos na auséncia de re-
quisi¢des, removendo a necessidade de recursos que tendem permanecer ociosos por longos
periodos de tempo aguardando requisi¢des, este, em contrapartida, penaliza operacdes que ficam
em espera como requisicdes remotas, conexdo com bancos de dados ou qualquer operagdao
que demande alto volume de I/O ou trafego de rede. Desta forma, lancar mao de FaaS para
atuar como load—balancer, por exemplo, embora seja atualmente uma tarefa que exige poucos
recursos computacionais, se mostra uma péssima ideia ao exacerbar alguns dos pontos negativos
do modelo de execucdo, nomeadamente: a) espera pelo resultado de terceiros, uma vez que
0 load—balancer apenas encaminha e aguarda resposta de um recurso de back—end; b) alta
comunicac¢do de rede, uma vez que o papel de um load—balancer € atuar como mediador entre

quem faz a requisi¢do e quem efetivamente atende a mesma; e, finalmente c¢) tempo de execugao,
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Tabela 24 — Andlise do comportamento das métricas Custo e Financeiro aplicados
no modelo de computagao FaaS conforme pardmetros requeridos pelo modelo He—
lastic onde as cores identificam linhas com o mesmo custo total apesar de parametros

distintos.

Q

) Tempo o 5

Memoria Tempo ) = S

CPU' ) Miéximo Y t 3 £

(MB) Efetivo 3 g

(mm:ss,ms) =
1 128 8% 00:11,250 2 113 225 0,000023
2 256 17% 00:22,500 4 225 900 0,000094
3 384  25% 00:45,000 6 450 2700 0,000281
4 768  50% 00:22,500  01:30,000 12 225 2700 0,000281
5 768  50% 03:00,000 12 180C 21600 0,002251
6 1536  100% 01:00,000 24 600 14400 0,001500
7 1536 100% 01:30,000 24 900 21600 0,002251
8 1536 100% 03:00,000 24 1800 43200 0,004501
9 1920 125% 06:00,000 30 3600 108000 0,011253
10 2560 170% 12:00,000 40 720C 288000 0,030007
11 3008 200% 10:12,766  15:00,000 47 6128 288000 0,030007
12 3008 200% 15:00,000 47 9000 423000 0,044073

T Se refere a alocagdo proporcional de CPU onde 200% equivale 4 completa alocagio de duas vCPUs
* Para as demais varidveis das equacdes de Custo (4.9) e Financeiro (4.10) foram adotados os seguintes valores: ¢ = y e
m = 1,04191e-7

Fonte: Elaborado pelo autor.

que causaria requisi¢des perdidas e sem resposta quando excedesse os limites estabelecidos.
Causando, por fim, uma grande inefici€ncia ao incorrer custos em um cendrio onde ha pouca

computa¢do e muita espera.

No que diz respeito a memoria, considerando dados das Tabelas 5 e 16, as principais im-
plementa¢des de FaaS se apresentam flexiveis o suficiente para uma ampla gama de workloads.
Contudo, no que diz respeito a cdlculos com grande exigéncia de memdria, os limites estabe-
lecidos inviabilizam seu uso. Considerando que a razao Memdria (GB) + Cores nas FaaS
se mantém entre 1, 5x e 22 nos principais provedores, ela se mostra baixa quando comparada
a ofertas de instancias (VMs) otimizadas para memoria, com familias como as x1 e r4 da
AWS oferecendo, respectivamente, razdes de 15, 25x e 7, 625x. Situacao similar poderia ser
observada ao comparar a performance computacional das FaaS contra instancias otimizadas
para processamento, conforme evidéncia informal publicada por (GOYAL, 2018). Contudo,
tais andlises ndo representam o caso de uso projetado para as FaaS uma vez que ignoraram
fatores como a auséncia de custos em funcao de ociosidade, a granularidade da cobranca e a

possibilidade de paralelismo massivo.
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Figura 27 — Anélise da evolugdo do custo de execucido no modelo de computacio FaaS conforme
escolhas de parametros de Tempo Limite de Execucdo (t) e Memoria Alocada (y) com a linha
‘Diagonal’mostrando o custo resultante da duplicacdo em ambas as dimensdes (Z e ).
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Entretanto, ainda que a camada FaaS seja utilizada em cenérios favoraveis, compostos por
alto processamento, alto paralelismo e baixa comunicagao, como € o caso no modelo He-lastic,
uma caracteristica do seu cdlculo de custo, conforme detalhado pela Equacdo 4.9, exige cuidados
especialmente relevantes para a realizacdo de andlises de custo—beneficio. O fato de que os
parametros de memoaria, CPU e tempo limite, y, c e ¢, respectivamente, sdo multiplicados entre
si, faz desta métrica uma unidade composta, tornando o célculo de C'usto e Financeiro contra—
intuitivo por configurar uma fun¢ao polinomial de grau trés. O resultado desta caracteristica
pode ser observado na Figura 27 indicando uma possivel explosao no custo em funcao da relacao
entre os parametros de memoria e tempo limite de execug@o no cendrio, que é simulado adotando

o modelo de cobrancga do provedor AWS (¢ = y, conforme Tabela 16).

Em casos de uso produtivo das FaaS € esperado que o custo observado seja inferior aos custos
apresentados aqui, haja vista de que os estudos realizados adotam os limites maximos como
referéncia, ignorando o fato de que a cobranca se da por fragdes de segundos na maioria dos
provedores de computagdo em nuvem. Ainda assim, para o modelo He—lastic e sua arquitetura
baseada em duas camadas de elasticidade, tais estudos representam uma anélise relevante em
funcdo de que € aceito e esperado que uma parcela das requisi¢cdes encaminhadas ndo seja
atendida pela camada FaaS em funcao do tempo limite de execucdo configurado. Desta forma,
uma andlise quanto ao teto de gastos € fundamental para que sejam determinados os parametros
do modelo ao levar em conta as propriedades do problema onde o modelo He—lastic serd
implantado, considerando, entre outros, frequéncia de requisi¢des, grau de heterogeneidade da

carga computacional e orcamento disponivel.
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Figura 28 — Simula¢do do comportamento da camada de longa dura¢do do modelo
He—lastic mostrando a rela¢@o entre a quantidade de requisi¢des e a disponibilidade de

recursos para processamento.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

6.1.2 Camada do Orquestrador de Contéineres

No que diz respeito ao estudo de custo da segunda camada do modelo He-lastic, previsibili-
dade e regularidade sdo fatores primordiais. Através do uso de thresholds, limites superiores
e inferiores de carga computacional, o usudrio administrador do ambiente de nuvem pode de-
terminar a agressividade com que recursos serdo adicionados e removidos. Ademais, o modelo
prevé a existéncia de um parametro que determina a quantidade maxima de CPUs a disposicao
nesta camada, atuando como limitador de custo. Através da Figura 28 € possivel visualizar o
comportamento da elasticidade de acordo com a quantidade de requisi¢des e o limite estabelecido
para a quantidade de vCPUs disponiveis. Embora nao estejam visiveis na figura, os thresholds
determinam o quanto o gerenciador de elasticidade vai atuar para manter a ocupagdo das VMs
dentro dos niveis estabelecidos.

A Tabela 25 apresenta um estudo contemplando quatro cendrios em que C'usto e Financeiro
permanecem inalterados mesmo empregando recursos em quantidades variadas. Embora ndo seja
abordada em detalhes como na camada FaaS, a camada baseada na orquestracio de contéineres
apresenta os usuais comportamentos de elasticidade, estudados em profundidade em trabalhos
como Rodrigues (2016), Aubin e Righi (2015), Coutinho et al. (2015), Righi (2013), Galante e
Bona (2012) e Armbrust et al. (2010).

Através do uso de um orquestrador de contéineres o modelo He-lastic alivia a carga adminis-
trativa e operacional, sendo capaz de delegar a gestdo e configuracdo de maquinas virtuais para o
provedor de computacao em nuvem e focando seus esforcos em preparar somente o runtime € o
proprio cédigo-fonte da aplicacdo, resultando, conforme definido nas Decisdes de Projeto na
Secdo 4.2, em ganhos de eficiéncia através da reducgdo do custo total do ambiente, contrastando
com um cendrio andlogo onde sdo utilizados clusters ou grids computacionais. Ainda que
o tempo de provisionamento de recursos em um cendrio de orquestracao de contéineres seja

similar ao observado quando usadas apenas mdquinas virtuais, a vantagem que se obtém € um
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Tabela 25 — Anélise do comportamento das métricas Custo e Financeiro aplicados no
modelo de computacdo por Orquestracdo de Contéineres evidenciando a associatividade
de custos.

# Amostras (t) vCPUs Custo da Amostra Custogestico Financeirogastico

1 10 16 160 160 6,80
2 2 4
2 8
2 16
2 160 6,80
2 16 32
2 32 64
2 16 32
2 2 4
2 16 32
2 32 64
3 160 6,80
1 48 48
2 8 16
4 5 32 160 160 6,80

* Para as demais varidveis das equagdes de Custo e Financeiro foram adotados os seguintes valores: ¢ = 0, s = 48 e m =
4,25e-2 por hora.

Fonte: Elaborado pelo autor.

ambiente de execucdo agndstico ao hardware e sistema operacional, evitando a preocupagao
com os mesmos e permitindo colher os frutos das otimizagdes realizadas pelos provedores sem a
necessidade de reestruturar o cédigo de aplicagdo.

Diferentemente da camada FaaS, na qual ndo ha controle sobre o hardware subjacente, o
uso de orquestracio de contéineres permite a escolha de familias de instancias, dando conta
de cendrios como os mencionados anteriormente, na Subsecdo 6.1.1, onde existe uma forte
demanda por uma tnica dimensao computacional como memoéria, CPU e /0O, seja de rede ou
armazenamento. Através desta caracteristica € possivel ajustar o modelo He-lastic para que
seja capaz de atender a uma ampla gama de cendrios, mostrando sua flexibilidade e capacidade
de generalizagdo para situacdes além do calculo de adequagdo de sistemas de substituicao de

sequéncias moleculares.

6.1.3 Camadas Combinadas

Uma vez que o cerne do modelo He—lastic estd no uso de suas duas camadas de elasticidade,
uma andlise prévia de custos se apresenta como uma ferramenta de grande relevancia para a

defini¢do dos parametros do modelo, conforme estabelecidos pela Tabela 13. Contudo, dada a
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Tabela 26 — Analise de custo para o modelo He-lastic ressaltando a relag@o entre os custos
financeiros originados nas camadas FaaS e Orquestrador de Contéineres.

Parametros

Parametros

FaaS Elastico Total
He-lastic da Simulacao
'Cj 0]
2 £ 3 8 2 % 2 2 g
- 5 S 2 g = Custo 8 S 3 8 =
- z 23 5 5 & & S
o £ € = 5 g (X1 £ © = .
> = oW ~ § S K L3 3 A
75% 1,125 0,12 8 0,34 0,46 26:74
01:15 128 1000 50% 0,75 0,08 8 0,34 0,42 19:81
25% 0,375 0,04 8 0,34 0,38 10:90
75% 4.5 0,47 8 0,34 0,81 58:42
8 01:15 512 1000 50% 3 0,31 8 0,34 0,65 48:52
25% 1,5 0,16 8 0,34 0,50 31:69
75% 18 1,88 8 0,34 2,22 85:15
8 01:15 2048 1000 50% 12 1,25 8 0,34 1,59 79:21
25% 6 0,63 8 0,34 097 65:35
75% 72 7,50 8 0,34 7,84 96 :04
8 05:00 2048 1000 50% 48 5,00 8 0,34 5,34 94 :06
25% 24 2,50 8 0,34 284 88:12f
75% 72 7,50 32 1,36 8,86 85:15
32 05:00 2048 1000 50% 48 5,00 32 1,36 6,36 79:21
25% 24 2,50 32 1,36 3,86 65 : 351
75% 288 30,01 32 1,36 31,37 96 :04
32 05:00 2048 4000 50% 192 20,00 32 1,36 21,36 94 : 06
25% 96 10,00 32 1,36 11,36 88 :12
75% 1152 120,03 32 1,36 121,39 99:01
32 05:00 2048 16000 50% 768 80,02 32 1,36 81,38 98:02
25% 384 40,01 32 1,36 41,37 97:03

* Para as demais varidveis das equacdes de Custo e Financeiro foram adotados os seguintes valores: FaaS = { ¢ = y, m = 1,04191e-7 } e
Elastico { i = 0,t = 1h, m = 4,25e-2 }
Fonte: Elaborado pelo autor.
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Figura 29 — Andlise de custo por camada para o modelo He—lastic em um cenario de
absorcao de 50% das requisi¢Oes pela camada FaaS com base nos dados da Tabela 26.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

dificuldade em determinar de antemao o tempo efetivo de execu¢do de uma chamada na camada
Faa$S, assim como, a dificuldade em estimar o impacto dos thresholds na elasticidade da camada
de Contéineres sem o profundo conhecimento do problema em maos, ou mesmo um conjunto de
resultados experimentais, a andlise de custo pode ser realizada por meio de cendrios pessimistas,
adotando os limites méximos como referéncia.

A decisdo por uma abordagem pessimista favorece a andlise de custo ao reduzir para apenas
trés o nimero de pardmetros contemplados, sendo eles: (i) Tempo Limite da camada FaaS;
(i1) Poténcia da camada FaaS; e (iii)) Nimero de CPUs do Orquestrador de Contéineres. Os
dados contidos na Tabela 26 sdo o resultado da andlise de custo por camada do modelo He—
lastic ao variar os parametros do modelo e da simulagdo de carga. Através destes resultados é
possivel visualizar um crescimento ndo linear nos custos associados a camada FaaS no cenério
onde hd o aumento no nimero de vCPUs de 8 para 32 (marcado na tabela com o simbolo ),
causando, em situacdo de carga simulada para a camada FaaS de 25%. Embora o esperado para
esta situagdo seja um aumento de 4z no custo relacionado ao upgrade de 8 para 32 vCPUs, os
dados observados sdo da ordem de 2,9z, com a distribui¢do de custo saindo de 88% : 12% para
65% : 35%. Tal comportamento € suportado pela andlise de custo realizada na Subsecéo 6.1.1 ¢
pode ser visualizada tanto nos dados da Tabela 24, quanto no grafico da Figura 27.

De maneira a facilitar a visualizacdo deste comportamento, a Figura 29 apresenta um
panorama sobre os dados oriundos da Tabela 26, quando limitados ao cenério que contempla
uma divisao equalitdria entre o atendimento das requisi¢des disparadas. Analisando o gréfico
¢ visivel a estreita relacdo entre o custo da camada FaaS e a quantidade de requisi¢des, uma
situacdo que nao se repete na camada baseada em Orquestracao de Conté€ineres, uma vez que
seu modelo de custo considera apenas o tempo de uso dos recursos. Embora ndo exista, na

precificacio, a relacdo entre requisi¢des e tempo de uso, este € um fator relevante na constru¢ao



119

Figura 30 — Comportamento esperado sobre o uso de recursos ao longo do tempo
conforme modelos de execugdo baseado em recursos fixos, elasticidade tradicional
e He-lastic, evidenciando as diferencas no que diz respeito a capacidade ociosa e a
evolucdo no aproveitamento de recursos ao longo do tempo.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

dos cenarios de andlise de custo—beneficio do modelo He-lastic, visto que, requisi¢des que
consomem muitos recursos causam um aumento no tempo necessario para seu processamento e
resultando em um ajuste na varidvel ¢ do componente C'usto.,stic0, cONforme apresentado na
Equacido 4.7. A situacdo inversa também € relevante para andlise pois mostra que o custo oriundo
do Orquestrador de Contéineres pode dominar o custo total em cendrios de baixo volume de
curtas requisi¢des, o que pode resultar em baixa utilizacio dos recursos disponiveis alocados por
esta camada em fun¢do da ociosidade.

Todavia, um dos diferenciais do modelo He-lastic se mostra dificil de mapear apenas através
de andlises de custo em situacdes de carga. Devido a forma como as duas camadas de elasticidade
sdo projetadas, uma das propriedades do modelo proposto € sua capacidade de manter custo
zero em periodos de ociosidade, diferentemente de abordagens anteriores. A existéncia de uma
camada de elasticidade baseada em FaaS fornece os mecanismos necessdrios para ativar, sob
demanda, a segunda camada baseada em Orquestracdo de Cont€ineres, de forma que, através da
combinag¢do de camadas, torna-se possivel manter inativa também a segunda camada, contudo
livre do risco de rejeitar requisi¢des por falta de servidores.

Outra caracteristica habilitada pela abordagem em duas camadas do modelo He-lastic,
¢ a capacidade de disponibilizar um grande nimero de recursos computacionais de maneira
quase instantanea através da camada FaaS, evitando uma das fraquezas de abordagens baseadas
puramente em elasticidade onde € caracteristico um comportamento de ramp—up, ou seja,
uma crescente na quantidade de recursos disponibilizados até que se obtenha uma situagao de
equilibrio. Com a ajuda da camada FaaS este comportamento € atenuado em casos onde uma
parcela das requisi¢des pode ser atendida pela camada FaaS, deixando tempo hébil para que o
Orquestrador de Contéineres tenha o tempo necessario para disponibilizar seus recursos.

Tanto a capacidade de manter custo zero, quanto a alteracdo no perfil de disponibilizacao
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de recursos, podem ser vistas na Figura 30 que utiliza um cendrio simulado para ilustrar as
caracteristicas do modelo. A situacao retratada se estende por um periodo de um dia, ou seja,
24 horas e contempla dois momentos onde sdo geradas requisicdes, respectivamente nas horas
3 e 13. Em uma situacdo de recursos fixos, como um servidor dedicado ou até mesmo um
cluster computacional, sdo observados periodos significativos de ociosidade até que se configure
a utilizacao total de seus recursos, causando grande desperdicio relativo ao periodo ocioso. Em
um cendrio de elasticidade existe uma grande melhora no aproveitamento de recursos devido a
capacidade de reduzir o nimero de processadores ativos enquanto nao ha trabalho a ser feito.
Contudo, neste modelo de operacdo ainda ndo € possivel zerar completamente a quantidade
de recursos devido a auséncia de gatilhos que permitam inicializar operagdes de elasticidade.
Além disso, ha o comportamento caracteristico da elasticidade reativa baseada em thresholds,
onde a quantidade de recursos deve progressivamente se ajustar as caracteristicas da demanda,
resultando em uma ascendente no consumo de recursos durante as primeiras amostras e, em

alguns cendrios, uma descendente ao final do processamento.

Por meio dos dados apresentados até aqui € possivel concluir que a anélise de custo do
modelo He-lastic é capaz de estabelecer apenas os limites superiores no que diz respeito ao
consumo de recursos e, portanto, o custo financeiro que decorre da execu¢do do modelo com
um determinado conjunto de parametros. Embora forneca uma orientacdo relevante sobre como
devem ser definidos os parametros do modelo, tal andlise permanece insuficiente para a completa
determinacdo de seus valores conforme apresentados na Tabela 13. Este posicionamento se
justifica por fatores como a cobranga por tempo efetivo de execucao oriunda da camada FaaS e a
dependéncia de dados especificos da aplicacdo em execugdo para a determinagdo da capacidade
em termos de requisi¢des por hora, por exemplo, da camada baseada em Orquestragao de

Contéineres.

Conclui-se, portanto, que a andlise de custo e, por consequéncia, a escolha dos parametros
de execugdo para o modelo He-lastic requer insumos oriundos do problema sobre o qual esta
sendo aplicado, tornando-se uma tarefa de natureza empirica. Esta conclusao obtém apoio
do artigo elaborado pelo banco espanhol de investimentos Banco Bilbao Vizcaya Argentaria
(BBVA) que, em sua andlise do modelo Serverless de computagdo, publicado em Rodriguez
et al. (2018), constroi toda sua anélise de custo com a ajuda de uma varidvel denominada ‘fator
de throughput’da aplica¢do. Ainda assim, prova-se, mediante os estudos realizados aqui, que é
possivel estabelecer o cardter de custo para um conjunto de parametros, determinando os limites
superiores no que tange ao custo financeiro oriundo da execu¢ido do modelo e, portanto, servindo

como uma base formal que auxilia nesta tarefa.

6.2 Avaliacao do jModelTest

Visando obter resultados de alta confiabilidade, uma vez que estes formariam a régua

sobre a qual se apoiam as medidas do modelo proposto, foram realizadas no total quase mil
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Tabela 27 — Quantidade de amostras coletadas na avaliagdo do jModelTest para cada
arquivo do dataset conforme o cendrio.

Arquivo Cendrio / vCPUs Total
Cj2 C; Cj Cjie Cjse

01-aP6 19 23 24 11 11 88
02-rodents 20 23 17 11 11 82
03-example 20 23 16 11 11 81
04-18S_insects2 20 23 22 11 11 87
05-HIVpol.groupM 20 23 17 11 11 82
06-Hex_EF1la 20 23 17 11 11 82
07-primate-mtDNA 20 23 17 11 11 82
08-HIV_vpu.ref2 20 23 19 11 11 84
09-gusanos16S.mafft 20 23 18 11 11 83
10-Birds 20 23 17 11 11 82
11-gusanosCOI.mafft 20 23 18 11 11 83
12-stamatakis-59 11 19 17 10 10 67

Total 230 272 219 131 131 983

Fonte: Elaborado pelo autor.

Tabela 28 — Coeficiente de Variacdao (CV) na avaliagdo do jModelTest contemplando
tempos de execucao obtidos por arquivo e cendrio de avaliacdo.

Cendrio / vCPUs

Arquivo Cjo C; C Cig g
01-aP6 2% 8% 18% 10% 23%
02-rodents 1% 2% 10% 0% 7%
03-example 1% 2% 10% 6% 5%
04-18S_insects2 0% 2% 14% 5% 5%
05-HIVpol.groupM 0% 1% 8% 1% 1%
06-Hex_EF1la 0% 1% 8% 1% 2%
07-primate-mtDNA 0% 1% 8% 1% 1%
08-HIV_vpu.ref2 0% 1% 9% 1% 1%
09-gusanos16S.mafft 0% 1% 8% 0% 1%
10-Birds 1% 1% 9% 0% 1%
11-gusanosCOI. mafft 0% 1% 10% 0% 1%
12-stamatakis-59 1% 1% 8% 0% 0%

Fonte: Elaborado pelo autor.
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(983) execucgodes dos testes de adequacdo de sistemas de substituicdo molecular seguindo os
arquivos, parametros e cendrios definidos na Sec¢do 5.1. Estas execu¢des foram distribuidas em
quase cem (96) maquinas virtuais distintas contemplando instancias do servico EC2 da AWS nos
seguintes modelos: c4.2xlarge,c5.large,c5.xlarge,c5.2xlarge,c5.4xlarge,
c5.9xlarge. Os dados contidos na Tabela 27 apresentam os resultados da coleta de dados
baseada na execu¢do do jModelTest, totalizando, apés filtragem de anomalias (outliers), 983
execugdes por arquivo—cendrio. Para obter a quantidade de chamadas a ferramenta PhyML basta
multiplicar os dados da Tabela 27 pela Tabela 18, mais especificamente a quantidade de sistemas
de substituicdo molecular contemplados por arquivo quando € seguida a estratégia de Clustering
Search, resultando em aproximadamente 250 mil (249.184) execucdes por arquivo—sistema—
cendrio.

A respeito da quantidade de amostras cabe ressaltar que a variagdo no nimero de coletas do
cendrio Cjg se deu em fungdo de uma limitagdo do provedor AWS onde inicialmente a conta
de usudrio utilizada para os testes ndo tinha acesso a recursos computacionais da familia c5,
de ultima geracao, de forma que, na época, a estratégia adotada foi prosseguir com os testes
utilizando recursos da familia c4, da geracdo anterior. O impacto destas restri¢des estabelecidas
pelo provedor AWS também se manifesta na pequena redu¢do da quantidade de execugdes para
o arquivo 12-stamatakis-59 que alocava todas as VMs disponiveis por longos periodos de tempo,
principalmente nos cendrios com menos recursos como Cj, € Cj4, afetando a execugdo dos
demais cendrios. Apds contato com o provedor foi esclarecido que a auséncia destes recursos era
um mecanismo de protecdo contra abusos visto que tratava-se de uma conta recém aberta. Uma
vez detalhados os objetivos da requisi¢do e o contexto de uso, os recursos c5 foram liberados e
o limite ampliando, possibilitando dar seguimento as avaliagdes dos cendrios.

Ao detectar uma variagdo atipica nos tempos de execucao, que se manifesta no desvio padrao
e no coeficiente de varia¢io (CV') das amostras coletadas, conforme evidéncias da Tabela 28, foi
decidido por aumentar o nimero de execucdes até obter uma variagcao em linha com os demais
cendrios e arquivos. Outro padrao que emerge da andlise do coeficiente de variagdo por arquivo
e cendrio € o alto nivel de oscilagdo apresentado pelo arquivo 01-aP6. Este comportamento
estd relacionado a sua curta duracdo e se estende para outros arquivos conforme aumenta a
quantidade de recursos disponivel, como mostra, por exemplo, o CV de 5% para o arquivo 04 no
cendrio Cj36. Através da andlise da Tabela 28, desconsiderando-se o cendrio Cjg pelos motivos
previamente citados, € possivel vislumbrar uma diagonal imaginéria que abrange os dados de
arquivo e cendrio: {03-C)z, 04-C4, 04—C'j16, 06—Clj36}.

Dentre as razdes que motivam a alta variabilidade nos tempos de execu¢do € possivel citar a

! Coeficiente de Variagio é uma métrica estatistica amplamente utilizada para indicar a precisio, repetitividade e
reprodutibilidade de avalia¢des, atuando também como indicador de dispersao de uma distribui¢cao por incorporar
em seu cdlculo a média e o desvio padrdo, sendo definido pela férmula:

CV — desvio/pqdr&o
média



Tabela 29 — Média e Mediana dos tempos de execug@o observados no jModelTest por arquivo e cendrio de avalia¢do.

Cendrio / vCPUs
Arquivo Cjz Cj4 C]- ij ste
Média Mediana Média Mediana Média Mediana Média Mediana Média Mediana
01-aP6 0:00:40 0:00:40 0:00:20 0:00:21 0:00:11 0:00:11 0:00:06 0:00:06 0:00:04 0:00:04
02-rodents 0:03:19 0:03:20 0:01:40 0:01:41 0:00:54 0:00:57 0:00:29 0:00:29 0:00:17 0:00:17
03-example 0:04:41 0:04:42 0:02:22 0:02:23 0:01:19 0:01:22 0:00:44 0:00:45 0:00:26 0:00:27
04-18S_insects2 0:04:51 0:04:52 0:02:26 0:02:27 0:01:18 0:01:23 0:00:40 0:00:41 0:00:22 0:00:22
05-HIVpol.groupM 0:11:58 0:11:58 0:06:09 0:06:10 0:03:22 0:03:34 0:01:55 0:01:55 0:01:11 0:01:11
06-Hex_EF1a 0:20:11 0:20:12 0:10:14 0:10:16 0:05:27 0:05:45 0:03:05 0:03:05 0:01:45 0:01:44
07-primate-mtDNA 0:24:22 0:24:23 0:12:25 0:12:26 0:06:45 0:07:07 0:04:00 0:04:01 0:02:37 0:02:37
08-HIV_vpu.ref2 0:45:39 0:45:38 0:22:52 0:22:56 0:11:58 0:12:39 0:06:40 0:06:41 0:03:52 0:03:52
09-gusanos16S.mafft 1:44:53 1:44:52 0:52:49 0:53:06 0:28:08 0:29:46 0:15:46 0:15:47 0:10:24 0:10:24
10-Birds 2:11:57 2:11:50 1:07:22 1:07:34 0:36:00 0:37:38 0:20:53 0:20:53 0:12:27 0:12:28
11-gusanosCOI. mafft 2:58:59 2:58:49 1:30:39 1:31:03 0:47:51 0:50:14 0:27:21 0:27:22 0:16:15 0:16:15
12-stamatakis-59 14:52:32 14:51:54 7:28:55 7:30:39 4:02:50 4:15:20 2:19:25 2:19:30 1:23:40 1:23:34

* Valores apresentados em formato hh:mm:ss.

Fonte: Elaborado pelo autor.

€Cl



Figura 31 — Representacdo grafica da Tabela 29 mostrando os tempos de execucao por arquivo e cendrio conforme a mediana.
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curta duracdo absoluta, medida em termos do tempo total de execucdo e que pode ser observada
na Tabela 29 onde sao detalhadas as métricas de média e mediana dos tempos de execugdo para
cada tupla de arquivo e cendrio de avaliacdo. Além de amplificar as diferencas relativas, medida
em termos do CV, as tarefas de curta durag@o sao especialmente sensiveis a interferéncias e/ou
irregularidades no processamento que podem originar de uma série de fatores como: politica de
scheduling de processos e threads, consumo dos demais processos em execu¢ao, I/O de rede
e disco, além de fatores tipicos de uma ambiente de nuvem como o impacto do virtualizador e
o efeito popularmente conhecido como noisy neighbor em que os processos em execucao por
outro tenant, que divide o mesmo recurso fisico, podem afetar a performance das demais VMs.

Entretanto é possivel afirmar que as métricas de média e mediana encontram-se, de maneira
geral, bastante alinhadas entre si, apresentando pequenos deltas, o que, combinado com os
dados de CV, indica uma distribui¢ao estatistica equilibrada e com uma tendéncia central bem
definida. Apesar da relativamente alta variacdo encontrada no cendrio C;s quando comparado
com o restante dos resultados, a afirmacdo anterior apoia-se na métrica de Variancia®, que
apresenta valores maiores do que zero em apenas quatro ocorréncias, sendo elas: a) 16 segundos
no arquivo 12-stamatakis-59 do cendrio Cjg; b) 2 segundos no arquivo 12-stamatakis-59 do
cendrio Cjs; ¢) 1 segundo no arquivo 12-stamatakis-59 do cendrio C)4; e d) 1 segundo no arquivo
11-gusanosCOI.mafft do cendrio Cjs.

Os resultados gerais das execugdes por arquivo—cendrio, conforme a Tabela 29, sdo apre-
sentados de maneira visual em graficos na Figura 31 que adota como referéncia a métrica da
Mediana para estipular os valores retratados. Devido a amplitude dos tempos de execugdo a
figura foi dividida em dois eixos verticais, com o eixo da direita reservado para arquivos que
exigem um tempo maior de processamento, como € o caso de 12-stamatakis-59. Através da
representacdo grafica fica evidente como o jModelTest se beneficia do aumento na quantidade
de CPUs disponiveis, uma vez que este sua execugdo € totalmente CPU-bound. Também é
possivel perceber a expressiva diferenga nos tempos de execugdo do arquivo 12-stamatakis-59
em relacdo ao demais onde sua execucao costuma ser responsavel por, em média, 63% do tempo
total de execucdo de cada cendrio. Outro destaque € o primeiro grupo de arquivos, composto
por 01-aP6, 02-rodents, 03-example e 04-18S_insects2, que contabilizam tempos de execucao
extremamente curtos mesmo em cendrios com relativa escassez de recursos como Cj, Cjs € Cg,
contabilizando, somados, apenas 1% do tempo total de execucdo de cada cendrio.

Através da andlise dos tempos de processamento por sistema de substituicdo molecular testado
pelo jModelTest, € possivel verificar o cardter destas execucdes em termos da sua amplitude de
duragdo. Os histogramas apresentados nas Figuras 32 e 33 apresentam a frequéncia com que

-

os sistemas avaliados se enquadram em um determinado intervalo de tempo de execugdo. E

2 Variancia representa uma medida de dispersio estatistica que indica quio distantes do valor esperado estio os
valores observados sendo calculada através da média do quadrado da distincia de cada ponto até a média com a
férmula:

VAR = média ((X — média)?)
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Figura 32 — Histograma da frequéncia dos
tempos de execugao para cada um dos Figura 33 — Histograma da frequéncia dos tempos

sistemas de substitui¢do avaliados durante de execugdo para cada um dos sistemas de subs-
a execugdo do arquivo 12-stamatakis-59 tituicdo avaliados durante a execu¢ao do arquivo
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possivel determinar pela andlise das figuras que a maior parte dos sistemas avaliados se concentra
na ponta mais baixa das duragdes, contudo hd também uma caracteristica de cauda longa que

contempla execucdes que levam mais de quatro vezes o tempo de execugdo da maioria.

Os resultados obtidos na coleta de execu¢des do jModelTest comprovam a adequacgdo da
escolha da aplicagdo para uso no modelo He-lastic, conforme definido na Secao 4.1 e explorado
em detalhes na Secdo 4.2. A ampla varia¢do no tempo de execu¢do conforme o arquivo é uma
caracteristica relevante para o usudrio do jModelTest uma vez que ele ndo sabe (a ndo ser por
experiéncia empirica) o tempo estimado de processamento e/ou 0s recursos necessarios para
que o célculo de adequacdo que estd prestes a realizar. Este problema torna-se ainda mais
relevante em casos onde o usudrio pretende executar o jModelTest em arquivos maiores, como
12-stamatakis-59, pois, uma vez que nao ha indicacao de tempo estimado ou complexidade,
nao € possivel saber a quantidade de recursos necesséaria ou adequada para requisitar em uma
determinada execuc¢do supondo um ambiente de cluster ou grid computacional. O processamento
com recursos locais de arquivos maiores, embora sem duvida possivel, exige uma significativa
dose de paciéncia do usudrio em fun¢do do tempo de execucao necessario em computadores
pessoais (que atualmente costumam ter entre 4 € 8 cores de processamento) e até mesmo

servidores de menor porte.

Ademais, o emprego da estratégia de Clustering Search, ativada por padrao no jModelTest,
faz com que a execug¢do dos célculos de adequacdo de sistemas de substitui¢do molecular deixe

de compartilhar as caracteristicas de computacdo embaragosamente paralela para ficar mais
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parecido com uma computagdo baseada em paralelismo do tipo BSP, conforme abordado na
Subsecao 2.2.1. Esta mudanca de caricter de paralelismo torna o jModelTest ainda mais sensivel
ao maior esfor¢co computacional exigido por sistemas de substituicdo mais complexos assim
como possiveis outliers e execugdes atrasadas que acabam por determinar o tempo maximo de
execucdo independente da média ou dos demais sistemas avaliados. Embora ndo seja objetivo do
modelo He-lastic atenuar ou tratar esta caracteristica, a ado¢@o de elasticidade pode resultar em
um significativo beneficio no que diz respeito ao custo financeiro uma vez que recursos 0ciosos
serdao descartados enquanto aguardam o término da computagdo dos sistemas de substitui¢ao
mais complexos. Além disso a associatividade de custos que emerge da elasticidade permite
empregar um nimero maior de recursos durante momentos de pico enquanto mantém um custo
similar ao modelo de alocagao fixa por meio do descarte de recursos 0ciosos.

O impacto da estratégia de Clustering Search também pode ser verificado através da andlise
de eficiéncia do jModelTest. Para determinar esta métrica foram tomadas as médias dos tempos
de execucao por cendrio e arquivo, conforme consta na Tabela 29, e realizada a comparagao
entre cada cendrio e o seguinte calculando-se a razao entre a diferenca de tempos de execucao
e de recursos. Desta forma é possivel obter um indice normalizado®, que expressa a perda, ou
ganho, de desempenho conforme varia a quantidade de recursos disponivel em cada cendrio.
Assim, uma execucdo com duracio de uma hora utilizando duas unidades de recursos teria 0%
de perdas caso levasse a metade do tempo para processar com o dobro de unidades de recursos,
no caso meia hora e quatro unidades.

Através da aplicacdo desta formula torna-se possivel visualizar na Figura 34 o comportamento
do jModelTest em relagdo a sua efici€éncia conforme varia o uso de recursos indicando, de certa
forma, seu comportamento de escalabilidade. Na figura mencionada as cores determinam os
cendrios e a variacao na quantidade de recursos e cada ponto representa um arquivo do dataset
apontando as perdas observadas pelos tempos médios de execu¢do. Como nao foram observados
ganhos de eficiéncia a figura apresenta apenas as perdas conforme variam os recursos disponiveis
para cada arquivo e, destacados através dos losangos, as médias gerais para cada cendrio.

Desta forma € possivel visualizar um expressivo aumento na inefici€éncia na transi¢do entre
os cendrios (¢ para Cjs6, reportando uma perda de, em média, 36% apesar do aumento de
2,25x na quantidade de recursos disponiveis. Enquanto isso sd@o observadas perdas entre 12%
e 8% para as transigdes entre os cendrios (4 para Cj3 € Cjg para Cj respectivamente. Por
fim, a transi¢do do cendrio Cj, para C), apresenta menor perda média com apenas 2% embora a
média geral dentre todos os arquivos do dataset e cendrios de teste figure em 14% ineficiéncia.
Estes resultados corroboram com observagdes quanto a utilizagdo de recursos realizadas durante
o acompanhamento da execucao dos cendrios, onde foi possivel visualizar longos periodos de

recursos ociosos, neste caso cores de processamento, conforme a execucao se aproxima do final

3 Formalizado pela seguinte equagdo:

Tempo(C,) 1
Tempo(Cy_1) X (Recursos(Cy_1) + Recursos(Cy))

Perda = (
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Figura 34 — Perda de eficiéncia observada durante as execucdes do jModelTest através
das médias dos tempos de execucdo por arquivo (pontos) e transi¢do de cendrios (cores)
com a média geral em destaque.
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de um dos seis estagios da execugdo por Clustering Search (vide Tabela 15).

Embora nao seja parte dos cendrios propostos na Metodologia de Avaliacao, foi realizada
uma Unica execucao em uma VM dotada de 72 vCPUs para confirmar a tendéncia de aumento
no desperdicio conforme aumentam os recursos disponiveis. Neste teste foi observada uma
perda média, ou seja, ao longo de todos os arquivos do dataset, de 79% (ou 64% excluindo o
arquivo 01-aP6), um aumento expressivo frente a ineficiéncia de 36% observada na transi¢ao
dos cendrios C};¢ para Cjs36. A andlise de ambas as pontas do espectro no que diz respeito ao
tempo de execucgdo fornecem insights valiosos sobre a utilizacdo de recursos onde o arquivo
01-aP6, o menor do dataset apresentou uma regressao, contabilizando perdas de 235%, negando
qualquer beneficio do aumento de recursos uma vez que seu tempo de execucao jd era bastante
reduzido. Na ponta oposta, o arquivo 12-stamatakis-59 apresentou uma ineficiéncia de 43%,
contrabalanceando a maior disponibilidade de recursos com os longos periodos de ociosidade
em funcdo do processamento em fases. Contudo hé de se advertir que estes dados podem ndo
refletir fielmente a realidade (principalmente nos arquivos menores) visto que o cendrio foi
executado apenas uma vez e desta forma servem apenas como indicativo de tendéncia, sem
prover a confianga estatistica necessdria para tirar conclusdes.

Para explorar os motivos das perdas de eficiéncia reportadas € possivel recorrer as Figuras
35, 36, 37 e 38 que apresentam a utilizagdo média de CPU em periodos de um minuto conforme
medida pelo provedor AWS no servigco CloudWatch enquanto ocorre uma execucao completa
do cendrio de testes, contemplando uma unica execuc¢ao do jModelTest para cada arquivo do
dataset, onde 100% equivale ao uso completo de todos os cores disponiveis. Cada linha vertical
corresponde a transicdo entre a execucao referente a um arquivo e o préximo, evidenciando

o comportamento do uso de CPU durante o célculo de adequacdo de sistemas de substituicao
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Figura 35 — Utilizacdo média de CPU ao longo de uma execug¢@o contemplando todos os arquivos
do dataset de testes em uma VM com 8 cores de processamento equivalente ao cendrio C)g
(Duracao total: 6 horas, 28 minutos).

Fonte: Capturado pelo autor a partir do servico CloudWatch do provedor AWS.

0l.mafft (20

Figura 36 — Utilizacao média de CPU ao longo de execu¢do contemplando todos os arquivos
do dataset de testes em uma VM com 16 cores de processamento equivalente ao cendrio Cj¢
(Duracao total: 3 horas, 44 minutos).

MAN,

Fonte: Capturado pelo autor a partir do servico CloudWatch do provedor AWS.

Figura 37 — Utilizacdo média de CPU ao longo de uma execugdo contemplando todos os arquivos
do dataset de testes em uma VM com 36 cores de processamento equivalente ao cendrio C)jsg

(Duracgao total: 2 horas, 17 minutos).

Fonte: Capturado pelo autor a partir do servico CloudWatch do provedor AWS.
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Figura 38 — Detalhe da Figura 37 excluindo a execu¢do do arquivo 12-stamatakis-59.

Fonte: Capturado pelo autor a partir do servigo CloudWatch do provedor AWS.

Figura 39 — Utilizagdo média de CPU ao longo de uma execug¢do contemplando os quatro maiores
arquivos do dataset de testes em uma VM com 72 cores de processamento com o intuito de
verificar o comportamento de do jModelTest (Duracgao total: 1 hora, 43 minutos).

100
800 7 H
00 © 5
400 2 £
200 5 3
B EH
o

Fonte: Capturado pelo autor a partir do servico CloudWatch do provedor AWS.
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molecular. Na Figura 37, que representa uma amostra do cendrio C36, € possivel visualizar, no
periodo que contempla os quatro tltimos arquivos, por exemplo, o comportamento intermitente
de uso de CPU e o desperdicio de recursos em fung¢do da caracteristica faseada do cdlculo
realizado através da técnica de Clustering Search. A Figura 39 retrata uma execugdo em VM
com 72 cores de processamento que, embora ndo esteja formalmente incluida na metodologia
de avaliacdo, suporta a intui¢ao a respeito dos limites de escalabilidade do jModelTest haja
vista sua a incapacidade de aproveitar todos os recursos disponiveis e o adiantamento da rampa

descendente no uso de recursos do ultimo arquivo, que resulta em um aumento da ociosidade.

Os impactos da estratégia de Clustering Search se destacam conforme aumenta a disponibili-
dade de recursos e principalmente no caso do ultimo, e maior, arquivo (12-stamatakis-59) que
faz uso de apenas duas fases com 8 e 120 sistemas, respectivamente, onde € possivel observar
um longo periodo de ociosidade de recursos até que todos os 8 sistemas sejam avaliados. Assim
que encerra o cdlculo da primeira fase o programa faz uso de todos os cores disponiveis até
que se inicie, novamente, um longo periodo de ociosidade enquanto os ultimos sistemas sao
processados. Estes periodos de longa ociosidade sdo o alvo das acdes de elasticidade propostas

no modelo He—lastic por meio da camada baseada em Orquestragdo de Contéineres.

Através da Figura 38, que apresenta os mesmos dados exceto o arquivo 12-stamatakis-59, é
possivel observar o baixo nivel de utilizagdo média de CPU ao longo da execugdo do cendrio
apresentado. O comportamento de fases, conforme detalhado na Tabela 15, torna-se ainda mais
evidente assim como o desperdicio observado durante a execugdo de arquivos menores, onde ndo
se utiliza completamente os recursos disponiveis, o que indica uma alocacdo excessiva. Desta
forma o modelo He-lastic langa mao da primeira camada de elasticidade que tem como objetivo
atenuar a ociosidade e consequente desperdicio de recursos que ocorre ao processar arquivos

menores, visando alocar apenas a quantidade necessdria.

6.3 Avaliacao do He-lastic

Os resultados do modelo He—lastic, coletados por meio do protétipo desenvolvido, seguem
os mesmos moldes dos cendrios de avaliacdo centrados no jModelTest. Esta estratégia visa
estabelecer uma comparag@o o mais fiel possivel enquanto ndo deixa de enderecar as diferencas
existente entre as abordagens avaliadas, principalmente no que diz respeito a camada FaaS do
modelo proposto. Desta forma foram avaliados, assim como na secdo anterior, os cendrios
de testes estabelecidos na Secdo 5.1 e apresentados na Tabela 30 que apresenta os resultados
da coleta de dados baseada na execugdo do protétipo do modelo He—lastic, totalizando, apds
filtragem de anomalias (outliers), 1063 execucdes por arquivo—cendrio. Para obter a quantidade
de chamadas a ferramenta PhyML basta multiplicar os dados da Tabela 27 pela Tabela 18, mais
especificamente a quantidade de sistemas de substitui¢io molecular contemplados por arquivo
quando € seguida a estratégia de Clustering Search, resultando em aproximadamente 270 mil

(268.992) execugdes por arquivo—sistema—cenario.
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Tabela 30 — Quantidade de amostras coletadas na avaliagdo do modelo He-lastic para cada
arquivo do dataset conforme o cendrio.

Cendrio

' FaaS Contéineres Ambas Camadas de Elasticidade =

Arquivo 3

Cjo Ces Ces Ceags Cmt Cmz Gz Cra Cus Cog Gz 5
01-aP6 6 5 10 10 11 11 5 5 4 5 5 77
02-rodents 6 5 10 10 11 9 5 5 5 5 5 76
03-example 6 5 9 10 11 11 23 5 5 5 5 95
04-18S_insects2 6 5 5 5 11 11 5 5 5 5 5 68
05-HIVpol.groul..] 6 5 6 10 11 33 17 5 5 5 5 108
06-Hex_EFla 6 5 5 9 11 32 5 5 5 5 5 93
07-primate-mtDNA 6 5 5 10 11 31 17 17 5 5 5 117
08-HIV_vpu.ref2 6 5 5 10 10 22 16 5 5 5 5 94
09-gusanos16S[..] 5 5 5 10 11 13 11 5 5 11 5 86
10-Birds 5 5 5 9 10 10 11 5 5 11 5 81
11-gusanosCOlI[..] 5 5 5 10 11 11 11 5 5 11 5 84
12-stamatakis-59 6 5 5 5 11 16 10 5 5 11 5 84
Total 69 60 75 108 130 210 136 72 59 84 60 1063

Fonte: Elaborado pelo autor.

Tabela 31 — Coeficiente de Variagdo (CV) na avaliagdo do He-lastic contemplando tempos de
execucdo obtidos por arquivo e cendrio de avaliacao.

Cenario
FaaS Contéineres Ambas Camadas de Elasticidade

Arquivo

Cro Ci8 Ces Ce36 Cmi Cm2 Cmz Cpa Cns Cpe Cir
01-aP6 9% 22% 10% 15% 9% 6% 5% 5% 5% 0% 12%
02-rodents 8% 3% 11% 6% 1% 11% 17% 7% 1% 8% 2%
03-example 3% 20% 12% 15% 3% 12% 9% 8% 8% 3% 9%
04-18S_insects2 3% 8% 9% 5% 3% 9% 10% 6% 9% 6% 9%
05-HIVpol.groupM 4% 3% 11% 7% 5% 6% 3% 5% 6% 4% 11%
06-Hex_EF1a 5%  T% 10% 18% 7% 5% 6% 5% 4% 5% 4%
07-primate-mtDNA 4% 5% 8% 8% 5% 5% 5% 40% T% 9% 5%
08-HIV_vpu.ref2 18% 18% 9% 8% 18% 16% 20% 11% 2% 16% 2%
09-gusanos16S.mafft 0% 5% 4% 9% T% 4% 8% 9% 6% 12% 6%
10-Birds 0% 4% 8% T% 18% 3% 16% T% 6% 19% 1%
11-gusanosCOLmafft 0% 4% 10% 11% 1% 6% 2% 5% 7% T% 2%
12-stamatakis-59 0% 2% 1% 5% 2% 15% 3% 7% 6% 4% 6%

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Apesar da quantidade similar de execu¢des em relacao as avaliacdes do jModelTest, nos
testes do modelo proposto foi necessario reduzir a quantidade de amostras para viabilizar a
execucdo de todos os cendrios propostos. Desta forma foi estabelecido que cinco seria o nimero
minimo desejado de amostras, menor que as onze desejadas na avaliagdo do jModelTest, porém
significativas o suficiente para fornecer uma rede de seguranca estatistica para que se possam
tirar conclusdes acerca dos resultados. Os pontos de maior concentracdo no nimero de amostras
coletadas indicam areas de interesse devido ao comportamento dindmico em duas camadas do
modelo ou cendrios que apresentavam alta variacdo nos tempos de execugao e receberam maior

atencdo para garantir uma melhor compreensao do comportamento.

No que diz respeito ao Coeficiente de Variacdo pode-se perceber através dos dados da
Tabela 31 que houve um evidente aumento. Esta mudanga no comportamento da métrica CV
pode ser explicada pela redu¢do na quantidade de execucdes, cujos objetivos cairam de 11 para
5 em fun¢do do aumento na variedade de cenarios avaliados. Além disso € possivel perceber
que algumas combinacdes geram resultados atipicos como as tuplas [07-primate-mtDNA, C),.4],
[01-aP6, Cg], [03-example, C], [08-HIV_vpu.ref2, C.,3], com CVs de 40%, 22%, 20% e 20%.
A respeito da combinacao 07-primate-mtDNA-C),,4, com 40% de CV a explicacdo se d4 pela
agressiva reducio no tempo limite de execugao (timeout) para a camada FaaS, que passou de 60s
na maioria dos cendrios para apenas 15s. Esta ampla variagdo pode se originar em funcdo de
uma aproximacado do tempo limite de execucdo com o tempo médio de execucdo de cada teste de
adequacdo de sistemas de substituicdo molecular gerando retries que, devido a existéncia de uma
camada de caching de recursos presente no FaaS, permite que as execugdes subsequentes sejam
mais rdpidas. Outra possibilidade € a pura variacdo nos patamares de performance entregue pela
camada FaaS que, embora seja a mais confidvel dentre os grandes provedores de computacdo em
nuvem (WANG et al., 2018), ainda demonstra ampla variacao nos recursos subjacentes como

demonstrou a Tabela 22.

Assim como nas execucdes do jModelTest é possivel afirmar que as estatisticas mostram uma
distribui¢do concentrada nos pontos centrais como média e mediana. A métrica de Variancia,
nas execucgdes do modelo He—lastic também permaneceu zerada para a maior parte das 132
combinacdes cendrio—arquivo, apenas apresentando valores de: dez segundos para a combinagao
12-stamatakis-59 cendrio C,,,, dois segundos para a combinagdo 01-aP6 cendrio C.g € apenas
um segundo para outras 6 combinagdes, totalizando somente 6% de ocorréncias maiores que
zero. A ampla variancia do arquivo 12-stamatakis-59 no cenario C,,,5 pode ser explicada por
sua execucdo acontecer sempre apenas na camada de Orquestragdo de Contéineres, devido a
incapacidade da camada FaaS de absorver as requisi¢des por falta de poténcia e tempo héabil
de processamento. Desta forma existe uma inje¢do de ruido no tempo de execucao oriunda das
acoes de elasticidade do Orquestrador de Conté€ineres ao adicionar € remover recursos que €
potencializada com a variacao adicional decorrente da aplicacdo da politica de retry por backoff

exponencial imposta pelo provedor AWS, e descrita em detalhes na Subsecdo 5.4.4.

Uma andlise da Tabela 32 permite identificar trés comportamentos distintos que se manifestam



Tabela 32 — Mediana dos tempos de execug¢io observados no modelo He-lastic por arquivo e cendrio de avaliagio.

Cenarios

Arquivo FaaS Contéineres Ambas Camadas de Elasticidade

Cro Ces Ceie Ceso Cim1 Cina Cmz Cna Cins Cs Cinz
01-aP6 0:00:09 0:23:14 0:13:46 0:09:48 0:00:09 0:00:11 0:00:12 0:00:09 0:00:09 0:00:11 0:00:12
02-rodents 0:00:13 0:19:49 0:12:03 0:09:07 0:00:12 0:00:14 0:00:13 0:00:12 0:00:12 0:00:14 0:00:22
03-example 0:00:27 0:22:42 0:13:04 0:10:04 0:00:24 0:00:24 0:00:27 0:00:21 0:00:24 0:00:27 0:00:45
04-18S_insects2 0:00:19 0:20:28 0:11:40 0:09:20 0:00:20 0:00:16 0:00:20 0:00:17 0:00:17 0:00:20 0:00:28
05-HIVpol.groupM 0:00:30 0:19:49 0:12:16 0:08:54 0:00:27 0:00:27 0:00:33 0:00:28 0:00:28 0:00:32 0:00:56
06-Hex_EFla 0:01:00 0:19:59 0:13:07 0:08:32 0:00:58 0:01:00 0:00:57 0:00:56 0:01:01 0:01:02 0:01:41
07-primate-mtDNA 0:01:37 0:22:37 0:13:58 0:10:41 0:01:35 0:01:35 0:01:33 0:04:06 0:01:35 0:01:43 0:02:45
08-HIV_vpu.ref2 0:04:11 0:25:41 0:15:23 0:11:14 0:04:03 0:13:01 0:04:04 0:33:17 0:34:10 0:06:36 0:36:58
09-gusanos16S.mafft — 0:33:44 0:18:57 0:13:04 0:45:18 0:34:59 0:36:11 0:31:10 0:33:45 0:39:14 0:39:43
10-Birds — 0:21:52 0:13:04 0:09:08 0:15:09 0:15:13 0:15:24 0:24:16 0:24:06 0:16:46 0:27:33
11-gusanosCOl.mafft — 0:52:04 0:30:46 0:19:01 1:20:06 0:55:15 0:58:15 0:42:48 0:48:09 0:58:09 0:57:34
12-stamatakis-59 — 3:25:39 1:54:33 1:06:10 3:38:43 1:39:45 2:13:11 1:14:59 1:17:30 1:21:56 1:17:19

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Figura 40 — Gréfico de evolucdo do tempo de execugdo observado a cada arquivo e
cendrio quando expressados e ordenados em termos do percentual do tempo maximo

de execucgao.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

através das medianas do tempo total de execucao de cada cendrio. Ao visualizar na Figura 40
os dados de registros de execucdo, normalizados através do calculo do percentual do tempo
méximo de execucao e ordenados pelo seu valor numérico € possivel perceber trés grupos de
comportamentos bem definidos e distintos entre si. Entretanto, o surgimento de trés ‘familias’de
comportamento ndo surpreende uma vez que este € 0 mesmo resultado que emerge da combinagado
entre as camadas de elasticidade e, por consequéncia, os cendrios de avaliagao, comprovando,
também, a relevancia da estratégia de duas camadas de elasticidade adotada pelo modelo He—
lastic, uma vez que as caracteristicas da interagdo entre as duas camadas da origem a um

comportamento que € visivelmente diferente daquele demonstrado pelas demais camadas de

elasticidade quando funcionando de maneira isolada.
Representado pela linha verde continua, o cendrio apenas FaaS (C'y) se destaca dos demais ao
atingir a marca de 100% antes dos restantes, um comportamento que se origina da incapacidade
de concluir o processamento de todos os arquivos do dataset devido as restricdes impostas
pelo modelo FaaS no que diz respeito ao uso de recursos e tempo de execucdo. As linhas
azuis pontilhadas representam o grupo baseado na Orquestracio de Contéineres, contemplando
os cendrios C.g, C16 € C.36, onde € possivel observar que as primeiras execucdes, apesar de
compartilhar a progressividade caracteristica dos arquivos contemplados no dataset, partem
de um patamar mais elevado do que as demais. Embora os patamares iniciais entre os grupos
somente FaaS e somente Contéineres ndo parecam tdo distantes, uma andlise dos dados absolutos
via Tabela 32 revela que ha, de fato, uma larga distancia entre eles, sendo o fendmeno observado
no grafico um resultado da relativizacdo em termos do percentual do tempo total de execucao
Para compreender melhor as origens dos trés comportamentos distintos, uma anélise detalhada é
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apresentada a seguir.

6.3.1 Cenario Somente FaaS

O paradigma Function as a Service / Serverless permite a simplificacdo do ambiente das
configuracdes, promete amplo paralelismo e fornece faturamento contabilizado em unidades de
100ms, o que garantiu grande popularidade e adog¢@o no meio comercial. Em contrapartida, nos
ambientes académicos ainda sdo encontradas poucas referéncias e andlises a respeito do assunto,
comprovando a necessidade de estudo e melhor caracterizacdo deste modelo computacional.
Desta forma o cendrio Somente FaaS (C'y) foi incluido no conjunto de cendrios da metodologia
de avaliagdo com o intuito de viabilizar um melhor conhecimento a respeito e verificar os niveis

de impacto que podem ser causados pela escolha de FaaS.

A execugdo do cendrio C'y teve configurados os seguintes pardmetros: Poténcia/Memoria e
Tempo Limite com os valores de 1536 e 60, respectivamente. A escolha dos parametros ndo é
por acaso haja vista que € ele que determina o limite superior aos parametros das execugdes dos
cendrios com ambas camadas de elasticidade, uma decisdo que tem por objetivo permitir uma
comparacao justa entre os cendrios e facilitar a identificagdo de overhead ou interferéncias do

modelo proposto.

Um dos pontos mais convincentes sobre a ado¢do de FaaS esta na sua capacidade de responder
rapidamente a mudancas na carga de trabalho através do lancamento de novas unidades de
execucdo. Determinar o nimero de processadores, processos ou contéineres envolvidos na
execucdo €, sem duvida, um fator relevante para este e outros trabalhos. Através da extracao
de logs do servigco CloudWatch do provedor de computagdo em nuvem escolhido é possivel
capturar o identificador da unidade de execucdo, geralmente chamado de cont€iner ou instancia,
embora ambos os termos j4 representem outros conceitos. De posse destes identificadores
torna-se possivel contabilizar as unidades de execucdo e verificar questdes como reuso e grau de
paralelismo na execu¢do dos cendrios de avaliacdo. A fim de reduzir possiveis equivocos foi
adotado o nome de Processos, que representam, portanto, a quantidade de unidades distintas de
execucdo alocadas pelo provedor para servir requisicoes.

A Tabela 33 apresenta, sumarizados através das médias, os resultados encontrados para este
cendrio assim como uma comparac¢io com o cendrio de recursos fixos baseado no jModelTest. A
comparacdo da razdo entre os tempos de execucio e os tempos médios observados pelos cendrios
(2 e Cj36 contempla os dois extremos do espectro que avaliou a execugdo do jModelTest na
Secdo 6.2 e permite detectar o impacto de performance ocasionado pelo uso da tecnologia FaaS.
Sao detectados, nesta andlise, trés casos onde o overhead da tecnologia FaaS causou um atraso
ou impactou a performance da execucao sendo, nomeadamente: a) 01-aP6; b) 03-example; e
¢) 08-HIV_vpu.ref2.

No que diz respeito ao arquivo 01-aP6, embora o valor percentual de 223% possa assustar,

esta variacdo se deve ao pequeno valor absoluto, menor que dez segundos e, portanto, muito



136

Tabela 33 — Processos e Tempo de Execugdo médios do cendrio somente FaaS (C'yy) do modelo
He-lastic.

Percentual Sobre

Processos ~ CPU-time  Execugdo  CPU-time C; Cise
01-aP6 63 0:01:31 0:00:09 10%  23%  223%
02-rodents 114 0:04:34 0:00:13 5% 7% 75%
03-example 118 0:06:51 0:00:27 6% 9%  100%
04-18S_insects2 117 0:06:21 0:00:19 5% 6% 83%
05-HIVpol.groupM 120 0:11:56 0:00:30 4% 4% 42%
06-Hex_EF1la 120 0:22:34 0:00:59 4% 5% 57%
07-primate-mtDNA 120 0:34:26 0:01:37 5% 7% 62%
08-HIV_vpu.ref2 122 1:42:02 0:04:41 5% 10%  121%

Meédia Geral 112 — — 5% 8% 84%

Fonte: Elaborado pelo autor.

sensivel a variagdes, mesmo que ndo sejam significativas para o usudrio, como € o caso aqui. Ja
no caso do arquivo 03-example as médias dos tempos de execucdo via FaaS foram praticamente
iguais aos do cendrio ()35, com duragdes de 27 e 26 segundos, respectivamente, um resultado
que pode ser considerado ainda satisfatério considerando-se o alto nivel de paralelismo obtido
através dos quase 120 processos mais de 3 vezes o observado no cendrio Cjs6, que estava
limitado a 36 cores. O arquivo 08-HIV_vpu.ref2 apresenta uma situagdo interessante que se
manifesta no impacto de aproximadamente 20% na performance quando comparada ao cendrio
(36 € que pode ser explicado pela ocorréncia de retries, detectdvel através do nimero maior de
processos paralelos (122) do que o paralelismo méaximo (120) dos estdgios de processamento do
jModelTest, como detalhado na Tabela 15.

A existéncia de retries durante o processamento indica a proximidade com os limites estabe-
lecidos para a camada Faa$S no cendrio C'y, onde os recursos alocados tornam-se suficientes para
dar conta do processamento solicitado. Contudo, mesmo se aproximando do ponto de saturagdo
e excedendo o tempo limite em alguns processos, € interessante notar que o arquivo ainda é
processado integralmente, o que parece contra intuitivo uma vez que nao houve alteracao nos
parametros estabelecidos para o cendrio. Este fendmeno pode ser explicado por duas caracteristi-
cas que trabalham juntas e influenciam o tempo de execuc¢do de cada processo paralelo, sendo a
primeira delas as pequenas variagdes de performance que ocorrem em funcao da virtualizacio e
de fatores fora do controle da func¢do FaaS como scheduler de sistema operacional e contengdo
de leitura e escrita. A segunda caracteristica € a existéncia de um cache na camada FaaS que
evita a necessidade de obter um novo ambiente de execugdo e até mesmo os arquivos de entrada

que também ficam em cache em érea tempordria de armazenamento, acelerando de maneira
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significativa uma reexecucao ao remover a necessidade de buscar recursos remotos.

Ainda assim, no resultado geral obtido, é possivel dizer que o cendrio com apenas FaaS
obteve tempos de execucdo em linha com as execucdes do jModelTest com 36 cores do cenédrio
(36, alcancando uma duragio de 84%, na média entre os arquivos que ele foi capaz de processar
integralmente. Quando comparado com o cendrio de apenas dois cores, Cj, a execugdo via
FaaS levou, em média, somente 8% do tempo total observado, uma significativa melhoria
obtida através do alto grau de paralelismo possibilitado pelo uso da camada FaaS. A respeito do
paralelismo € possivel observar que se manteve muito préximo do limite de 120 estabelecido pela
execucdo em fases do jModelTest, com a média geral em 112 processos paralelos em execucao,
confirmando a capacidade da camada FaaS de obter rapidamente o alto nivel de paralelismo
prometido, onde impressiona o resultado do arquivo 02-rodents onde foram observados 114

processos paralelos em apenas 13 segundos de execugdo total.

No que tange ao tempo de execucao em relacdo ao tempo total de processamento utilizado,
chamado na Tabela 33 de CPU-time, € possivel perceber que este se mantém estdvel em torno de
5% no geral, com a notdvel exce¢ao sendo o arquivo 01-aP6 que reporta um tempo de execucgdo
de 10% do tempo total de processamento. A relativa estabilidade deste indicador pode ser
explicada devido a natureza do processamento realizado pelo jModelTest e pelo protétipo do
modelo He—lastic, onde cada processo paralelo é responsavel por executar o calculo de best—fit de
sistemas de substituicdo molecular. Neste caso, os sistemas executados sao sempre 0S mesmos €
a variagao se da através do arquivo de multiplos alinhamentos de sequéncias, conforme definidos
na Se¢do 5.1, de forma que o sistema com maior tempo de durag¢do do cédlculo acaba se tornando
balizador do tempo de execugdo, uma vez que todas as duracdes sdo proporcionais ao arquivo

fornecido como parametro de entrada.

Por fim é importante notar que a grande vantagem da execucdo via FaaS, e do modelo
He-lastic, estd na sua capacidade de cobrar apenas pelo tempo efetivo de execucio, sendo este o
grande fator de diferenciagdo quando comparado com os cendrios de base do jModelTest, que
se apoiam na existéncia de servidores, grids ou clusters computacionais sempre disponiveis.
A comparacdo dos tempos de execuc¢do indica que, embora exista um overhead oriundo da
ado¢do do FaaS, uma vez que seu tempo de execucdo empregando mais de cem processos
foi praticamente o mesmo do que o jModelTest com apenas 36 cores, este overhead nao é
significativo o suficiente para justificar o abandono do FaaS como alternativa viavel. Soma-se
a isto o fato observado na Secdo 6.2 de que o jModelTest tende a perder eficiéncia conforme
aumentam os recursos disponiveis, causando retornos decrescentes no investimento em hardware.
Contudo € evidente, também, que a computacdo via FaaS tem suas falhas, manifestando-se
claramente na incapacidade de processar os arquivos maiores do dataset em funcdo dos limites
de poténcia e tempo de execucdo. Ademais, ainda que estes limites fossem flexibilizados,
eventualmente o custo monetario, conforme visto na Se¢do 6.1, tornaria sua utilizacao proibitiva,
uma vez que o objetivo dos provedores de computagdo em nuvem com este tipo de servico

¢ incentivar a rotatividade através de curtas execucdes, o que inviabiliza sua ado¢do como
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plataforma de computacdo de propdsito geral.

6.3.2 Cenario Somente Orquestrador de Contéineres

Ao contrario do FaaS, a elasticidade por regra—condi¢dao—acao, utilizada pelo Orquestrador
de Contéineres ja encontra-se estabelecida tanto no meio comercial quanto académico, sendo um
dos pilares da computacdo em nuvem. As avalia¢Oes realizadas nos cendrios compostos somente
por Orquestracao de Contéineres buscaram verificar o comportamento dindmico da elasticidade e
o seu impacto de performance frente a execu¢des do jModelTest em um ambiente nao distribuido
com paralelismo obtido por meio de threads. Através desta metodologia € possivel observar o
impacto na performance e consequente overhead computacional pelo emprego da elasticidade
frente a um cendrio 6timo do jModelTest, uma vez que a execugdo por threads causa 0 menor

impacto quando comparada com a computagdo distribuida por MPI, por exemplo.

O uso do servigo Batch, do provedor AWS, como gestor de elasticidade embora ndo permita a
explicita configuracio dos thresholds minimos e maximos comumente adotados para controle da
elasticidade, faz uso destas configuragdes internamente, juntamente com informacdes a respeito
do nivel de ocupagdo da fila de trabalhos aguardando processamento. Esta estratégia, embora
ndo seja estritamente igual a elasticidade como geralmente definida na literatura, representa uma
arquitetura comum a diversos projetos que fazem uso da elasticidade para compor pipelines de
processamento distribuido e desacoplados, utilizando filas de mensagens em conjunto com acdes
de elasticidade. Sendo considerado, portanto, adequado para os fins deste trabalho uma vez
que facilita a configuracao e integracao dos diferentes passos de processamento adotados pelo

modelo He—lastic.

Ao embutir, em suas informag¢des de contexto, dados a respeito do estado da fila de trabalhos,
o servi¢o Batch permite, assim como o Lambda no FaaS, descartar completamente a necessidade
de recursos ociosos enquanto aguarda novas requisicoes. Esta propriedade é também utilizada
pelo modelo He-lastic para prover uma computagio ainda mais préxima do modelo pague pelo
uso (pay—per—use) objetivada pelo conceito de utility—computing. Em cendrios de elasticidade,
mesmo que ndo haja demanda sendo exercida em um determinado momento, € priatica comum
manter disponivel pelo menos um nivel minimo de recursos computacionais para atender requi-
sicdes que possam chegar, evitando o risco de rejeitar conexdes e aparentar estar indisponivel.
Embora esta ndo seja uma preocupacio para grandes aplicacdes de uso continuo, pode significar
maior economia em cendrios de baixa demanda ou sazonais, que contemplem longos periodos

de ociosidade, por exemplo.

A fim de possibilitar uma comparagao justa frente aos cendrios de avaliacdo do jModelTest,
os testes da camada de Orquestracdo de Contéineres do modelo He-lastic contemplaram trés
cendrios variando o parametro de nimero méaximo de CPUs utilizadas, uma vez que, conforme
anteriormente mencionado, nao ha a necessidade de configurar thresholds ao utilizar o servico

AWS Batch. Desta forma foram estabelecidos os cendrios C.g, C.16 € C.36 com limites maximos
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de 8, 16 e 36 CPUs, respectivamente. Estes cendrios podem ser diretamente comparados com
os cendrios de avaliagdo do jModelTest Cs, Cj15 € Cj36 para uma andlise dos impactos de

performance obtidos através da ado¢do de elasticidade e do servico AWS Batch.

Conforme observado previamente na Figura 40, através das linhas pontilhadas de tonalidade
azul, que representam os cendrios com somente o Orquestrador de Contéineres, € observado
um fendmeno interessante no processamento dos arquivos menores. Pela andlise da figura é
possivel visualizar uma reta quase plana que contempla os arquivos de 01-aP6 ao 10-Birds e que
se mantém com um tempo de execuc¢do entre 10% a 20% do tempo total. Este comportamento
também pode ser observado pela andlise da Tabela 32, que mostra em valores absolutos as
medianas dos tempos de execucdo observados para os cendrios aqui analisados, onde é possivel
perceber que, na média, os tempos de execugdo dos arquivos de 01 a 10 do cendrio Cg giram em
torno de 24 minutos, no cenario C.;4 em 14 minutos e, finalmente, no cendrio C, 35 giram em

torno de 10 minutos.

A existéncia deste limiar minimo sobre o tempo de execu¢do de uma parcela significativa dos
arquivos do dataset indica um alto custo inicial para a adog¢ao da elasticidade via Orquestrador
de Contéineres. Este custo inicial também dé indicios de que a utilizacdo desta camada de
processamento nao é recomendada para os menores arquivos do dataset, onde o tempo de
execucdo acaba sendo dominado pelo overhead oriundo da utilizagio da elasticidade. No caso
do arquivo 01-aP6, este impacto se traduz em uma execugdo aproximadamente 140 vezes mais
lenta ao longo dos trés cendrios comparados, um valor definitivamente inaceitavel para o usudrio
da aplicac@o que passaria a esperar praticamente meia hora por um resultado que anteriormente

obteria em questdo de segundos.

Como pode ser visto na Tabela 34, embora o caso do arquivo 01-aP6 seja um extremo,
os impactos se estendem de maneira significativa até o arquivo 08-HIV_vpu.ref2 que leva
pelo menos o dobro do tempo quando comparado a execug¢ao com paralelismo em threads do
jModelTest. Contudo, os arquivos de 09 em diante apresentam tempos de execucdo aceitiveis
quando comparados a abordagem de base do jModelTest, podendo ser adotados sem grande
impacto para o usudrio e resultando até mesmo em alguns ganhos de performance na casa de
65% para o arquivo 10-Birds e 80% para o 12-stamatakis-59. De qualquer forma, na média
geral, a ado¢@o de uma estratégia baseada apenas na Orquestragdo de Contéineres para o modelo
He-lastic resultaria em uma perda de desempenho que gira em torno de 30% entre todos os trés

cenarios avaliados.

O impacto de apenas 30% no geral, quando existem tantas ocorréncias de overhead acima de
trés vezes o tempo de execug¢do, se da por uma caracteristica da distribui¢do da computacdo entre
os arquivos do dataset, onde o arquivo 12-stamatakis-59 contabiliza, sozinho, aproximadamente
40% de todo o tempo de execugdo dos cendrios, exercendo uma grande influéncia sobre a média
final. Excluindo o arquivo 12-stamatakis-59 do cdlculo, os tempos de execucdo baseados somente
na estratégia de Orquestracdo de Conté€ineres levariam, em média, o dobro do tempo observado

pelos cendrios andlogos do jModelTest com paralelismo via threads.
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Tabela 34 — Tempos de Execucdo médios dos cendrios somente Orquestrador de Conté€ineres do
modelo He-lastic.

Percentual Sobre

Arquivo

Ces Cei6 Cess Cj Ciie Ciss

01-aP6 0:27:00  0:13:37  0:10:03 14613% 13223% 14408%
02-rodents 0:19:44  0:12:06  0:09:06 2083% 2503% 3144%
03-example 0:25:58  0:13:42  0:10:14 1908% 1819% 2305%
04-18S_insects2 0:21:14  0:12:06  0:09:23 1541% 1763% 2519%
05-HIVpol.groupM 0:19:50  0:12:48  0:08:55 556% 669% 754%
06-Hex_EFla 0:20:54  0:13:35  0:08:28 363% 440% 486%
07-primate-mtDNA 0:23:08  0:14:43  0:10:24 325% 366% 398%
08-HIV_vpu.ref2 0:27:21  0:16:01  0:11:18 216% 240% 292%
09-gusanos16S.mafft 0:34:02  0:19:16  0:13:17 114% 122% 128%
10-Birds 0:22:10  0:13:31  0:09:15 59% 65% 74%
11-gusanosCOL mafft ~ 0:52:01  0:31:44  0:19:58 104% 116% 123%
12-stamatakis-59 3:25:41 1:54:29 1:05:27 81% 82% 78%
Média Geral 123% 130% 139%

Fonte: Elaborado pelo autor.

Os resultados observados, onde o impacto se concentra nos arquivos menores e eventualmente
se dissipa conforme crescem os dados, se convertendo até mesmo em modestos ganhos de
performance, corroboram para a estratégia de duas camadas proposta pelo modelo He-lastic.
Em seu modo completo de funcionamento a camada FaaS fica responsavel por absorver os
arquivos de menor duragdo enquanto a camada baseada em Orquestracdo de Contéineres €
ativada somente em casos onde os limites estabelecidos para a camada FaaS nao permitem o
completo processamento das requisi¢des. O fato de que, no caso do jModelTest e do protétipo
implementado, somente uma parcela das avaliacdes dos sistemas de substitui¢cdo molecular serdo
processadas pela camada de Conté€ineres ajuda a reduzir ainda mais o impacto que ela pode ter

na performance quando comparada com o jModelTest sem modificacdes.

No que tange ao comportamento de elasticidade da camada de Orquestracao de Cont€ineres,
¢é possivel inspeciond-lo graficamente através de medicodes realizadas durante as execugdes. Os
registros de monitoramento coletados pelo modelo He-lastic, assim como os dados do servico
CloudWatch do provedor de computacdo em nuvem AWS, permitem observar as acdes tomadas
pelo motor de elasticidade, ajudando a entender os motivos e as circunstancias que causaram tais
acgoes.

Como pode ser visto no conjunto de Figuras 41, 42, 43, 44, 45 e 46, o funcionamento do

motor de elasticidade do servico AWS Batch costuma seguir de maneira fiel, embora com algum
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Figura 41 — Comportamento de elasticidade para uma execugdo do arquivo 02-rodents no cenario
C1036-
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Figura 42 — Comportamento de elasticidade para uma execugao do arquivo 08-HIV_vpu.ref2 no
cenario C'z.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Figura 43 — Comportamento de elasticidade contra—intuitivo para uma execu¢do do arquivo
08-HIV_vpu.ref2 no cendrio C..34.
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Fonte: Elaborado pelo autor.
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atraso, a curva de demanda, exemplificado, por exemplo, na Figura 41 e Figura 42. Estas duas
imagens representam a visao geral do que foi observado pelo autor durante o acompanhamento
da execug¢do dos cendrios de testes, onde geralmente o motor de elasticidade reage as variagdes
na demanda com um delay de até um ou dois minutos. Os pontos demarcados com um losango
representam agdes preparatdrias de elasticidade sugeridas pelo modelo He-lastic, conforme
abordado na Subsecdo 5.4.4 onde, por meio de chamadas de API € informado um nimero
sugerido de CPUs a alocar para o processamento. Contudo, como pode ser observado nas
imagens, nem sempre o motor de elasticidade do servigo acata a estas sugestdes, o que €

considerado correto pelo autor uma vez que esta é apenas uma sugestao oriunda de uma heuristica.

Como resultado da demanda em formato dente de serra, originada pela estratégia de Clus-
tering Search adotada pelo jModelTest, podem ocorrer instancias de comportamento contra—
intuitivo das acdes de elasticidade, como exemplificado pela dupla de Figura 43 e Figura 44.
Nestes casos existe uma retomada na quantidade de recursos alocados proximo ao final do
processamento, geralmente originada por sugestdo da heuristica ou, na maioria dos casos, devido
ao inicio de uma nova etapa de processamento que aumenta de maneira abrupta a quantidade
de tarefas em espera na fila de processamento. Como resultado deste repentino aumento nos
recursos disponiveis, € possivel observar um nivel elevado de ociosidade nas VMs alocadas para

atender estas requisi¢des, um fendmeno que é agravado nos arquivos menores.

Em execugdes do arquivo 01-aP6, por exemplo, € comum observar que o servi¢o Batch,
responsavel pela camada de Orquestracao de Contéineres, tome mais tempo para distribuir as
requisi¢oes entre as VMs disponiveis do que o tempo necessdrio para executar um dos cdlculos
de adequacido dos sistemas de substituicao molecular. Este comportamento € oriundo do préprio
servico AWS Batch, de forma que ndo ha pardmetro disponivel para configura-lo, e se manifesta
através do aumento na ociosidade média dos recursos disponiveis, constituindo um cenario
que deve ser evitado por seus usuarios. No caso do modelo He—lastic este fendmeno perde
importancia quando sdo utilizadas as duas camadas de elasticidade, haja vista que a camada FaaS

ird absorver as tarefas mais curtas e evitar que este comportamento se manifeste.

Contudo, para afirmar com seguranca que esta € uma caracteristica do servigo utilizado
como manipulador da camada de Orquestracdo de Contéineres ao invés de uma caracteristica
do modelo, seriam necessarios mais cendrios de testes com uma abordagem alternativa para o
tratamento desta camada. No entanto a experiéncia do autor sugere que este comportamento tem
origem, de fato, na implementacdo interna do servico AWS Batch. Indiferentemente da origem
deste comportamento, sua ocorréncia perde relevancia a medida que aumentam os tamanhos dos
arquivos e as duragdes de cada requisicdo de processamento, reduzindo também seu impacto no

desempenho do modelo He—lastic.

Por fim, as Figuras 45 e 46 tem por objetivo mostrar a progressividade das acdes de elasti-
cidade em um arquivo de maior duragdo, como o caso do 12-stamatakis-59. Nesta execugao,
o gerenciador de elasticidade inicialmente langa mao de quatro cores de processamento que,

quase imediatamente, reconhece como insuficientes, dobrando a alocac¢do para que cada uma das
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Figura 44 — Comportamento de elasticidade contra—intuitivo para uma execu¢do do arquivo
07-primate-mtDNA no cenario C' 3.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Figura 45 — Comportamento de elasticidade para uma execu¢do do arquivo 12-stamatakis-59 no

cenario Cl 3.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Figura 46 — Consumo percentual de CPU para cada VM envolvida na execucdo do arquivo
12-stamatakis-59 no cendrio C'.34, onde cada linha representa uma VM ativa com quatro cores de

processamento.
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Fonte: Capturado pelo autor a partir do servico CloudWatch do provedor AWS.
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oito tarefas iniciais seja processada por um core distinto. Assim que se inicia a segunda etapa
do processamento baseado em Clustering Search mais uma acao de elasticidade € executada,
trazendo o nimero de cores disponivel para 28 e, alguns minutos depois, para o teto configurado
de 36.

Ao final do processamento, conforme vai aumentando a ociosidade das VMs alocadas o
gestor de elasticidade inicia as redu¢des baixando para 24 cores e, logo em seguida, para 12 cores
distribuidos em 3 VMs. Por meio do monitoramento do arquivo 12-stamatakis-59 € possivel
perceber a relativa cautela com que o gerenciador de elasticidade executa suas a¢des, deixando
um intervalo de tempo observado na casa dos cinco a dez minutos antes de efetivamente desligar
uma VM. Este comportamento pode ser explicado pela existéncia de alguma tarefa ainda em
andamento em um dos cores da VM, uma vez que o gerenciador s6 pode remover o recurso com

seguranc¢a depois que todas as tarefas em execucdo na VM estejam concluidas.

Neste caso o gerenciador fica refém de tarefas atrasadas ou que recém foram alocadas, uma
situacdo que se agrava conforme aumentam o niimero de cores disponiveis na VM, o que aumenta
também a probabilidade de haver tarefas ainda em andamento, apesar de boa parte da maquina
estar ociosa. O conservadorismo na hora de devolver recursos computacionais também pode
ser explicado por uma possivel politica de redugao de thrashing adotada pelo servico Batch, o
que ajuda a reduzir o impacto de sefup de novos recursos. Embora ndo haja mencao oficial nas
documentagdes a respeito de uma politica de redugdo de thrashing, € seguro assumir que um

mecanismo andlogo esteja em voga, pois € de interesse do usudrio.

6.3.3 Cenario com Ambas Camadas de Elasticidade

Ja os cendrios que contemplam a combinagao entre as camadas de FaaS e Orquestracdo de
Contéineres, representando a aplicagio completa do modelo He—lastic, embora compartilhem a
progressividade oriunda dos arquivos do dataset, iniciam de patamar mais baixo que os demais
e encerram com uma curva mais suave. Neste caso os dados absolutos endossam os dados
relativos, conciliando a Tabela 32 com a Figura 40, uma validacdo que pode ser realizada através
da comparagdo entre os menores e maiores arquivos do dataset. Assim € possivel perceber
que a estratégia empregada pelo modelo He-lastic € altamente eficaz quando processando em
alta granularidade, ou seja, com pequenas tarefas individuais que, no caso desta avaliagao,
se manifestam por meio dos menores arquivos de alinhamentos de sequéncias moleculares.
No que diz respeito aos arquivos maiores, ou seja, unidades de processamento com menor
granularidade, € possivel observar uma degradagdo de performance quando comparados ao
cendrio que contempla apenas Orquestracao de Conté€ineres, contudo os dados e o gréfico
sugerem que este overhead diminui conforme crescem os arquivos até eventualmente deixar de

ser uma preocupacao como pode ser observado no 12-stamatakis-59, o maior arquivo do dataset.

Uma observacdo mais proxima dos cendrios com ambas camadas de elasticidade do modelo

He-lastic (C), x), ainda na Figura 40, mostra uma divergéncia de comportamento nos arquivos
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Tabela 35 — Razdo dos sistemas de evolucdo processados pela camada de Orquestracio
de Contéineres sobre o total por arquivo e cendrio observada na avaliacdo do He-lastic.

Cm 1 Cm? Cm3 Cm4 C(m5 Cm6 Cm?

08-HIV_vpu.ref2 — 1% — 48% 10% — 15%
09-gusanos16S.mafft 21% 46% 20% 91% 53% 21% 51%
10-Birds 2% 6% 2% 85% 43% 2% 46%

11-gusanosCOlL.mafft  51% 57% 50% 97% 78% 50% 77%
Média Geral  26% 24% 24%  80%  46%  25% @ 47%

* SA0 apresentados apenas os casos que satisfazem a condi¢io 0% < Razao < 100%.

Fonte: Elaborado pelo autor.

intermedidrios do dataset, que podem ser reunidos em 2 grupos, contendo: @) os cendrios que
continuam apresentando um comportamento em linha com os cendrios baseados em Orquestracido
de Contéineres (mais linear e progressivo); € b) os cendrios que sofrem um impacto mais agressivo
na performance, compostos por (C,g, Cpys € Cy7). Para compreender este comportamento €
necessdrio recorrer a Tabela 35 que apresenta a razao entre os sistemas de substituicdo molecular
que foram processados pela camada de Orquestracao de Contéineres sobre o total.

Assim, uma razao de 40% indica que, do total de sistemas de substitui¢do molecular testados
para um determinado arquivo do dataset, 60% dos sistemas foram processados na camada FaaS e
0s 40% restantes foram encaminhados para a segunda camada em fun¢do do limite no tempo de
execucao, sendo efetivamente processados pelo Orquestrador de Contéineres. Através da média
geral por cendrio € possivel perceber que os cenarios C,,4, Cy,5 € C),7, que apresentaram um
aumento mais agressivo no tempo de execucao, sdo os que apresentam maior razio de sistemas
processados na camada de Orquestra¢ao de Conté€ineres, com valores na faixa de 80% para o
cendrio C),4 e 45% para os cendrios C,,5 € C,,,7. Os demais cendrios se mantém na faixa de
25% dos sistemas processados pelo Orquestrador de Cont€ineres, resultando em uma curva mais
suave conforme observado na Figura 40.

Por meio da anélise conjunta sobre os dados da Tabela 32, Figura 40 e Tabela 35 € possivel
estabelecer que a razdo entre os arquivos processados pela camada FaaS e pela camada de
Orquestracdo de Cont€ineres exerce uma significativa influéncia na duracgdo total das execugoes
quando se utiliza o modelo He-lastic. Também é possivel perceber, integrando na andlise os
dados da Tabela 21, que existe grande sensibilidade ao tempo limite de execugdo estabelecido
para a camada FaaS, onde os arquivos processados pelos cendrios C),1, C,,3 € C),6 apresentam
os menores niveis de arquivos processados na camada de Orquestracdo de Conté€ineres. Contudo,
no que diz respeito a duracdo total de execucdo, a comparacao entre os cendrios Cy,3 € Chg
mostra que através da reduc@o no tempo limite da camada FaaS para 1/4 (de 60s para 15s),
enquanto aumenta os recursos do Orquestrador de Conté€ineres em 2, 25x (de 16 para 36), é

possivel obter melhores tempos de execucdo, conforme provam os resultados dos arquivos
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09-gusanos16S.mafft, 11-gusanosCOI. mafft, e 12-stamatakis-59.

Estes dados sugerem a existéncia de um faixa do espaco de possiveis configuracdes do
modelo He-lastic que necessita de uma escolha mais criteriosa para os seus valores, onde uma
andlise empirica pode ser uma aliada no ajuste fino destas configuracdes. Embora ndo seja
desejavel na formulagdo de qualquer modelo, a aplicacdo de estratégias empiricas também é
adotada por trabalhos como os de Shankar et al. (2018) e Jonas et al. (2017) devido a dificuldade
em formalizar o comportamento dindmico que se origina da combinacdo entre os parametros de
Poténcia e Tempo Limite na camada FaaS sendo, no caso do modelo He-lastic, agravada pela
existéncia de um terceiro fator, a Quantidade Limite de CPUs na camada de Orquestracao de
Contéineres. A falta de modelos formais que sejam capazes de representar este comportamento
dindmico evidencia a necessidade de trabalhos futuros visando este objetivo, conclusdo também
obtida por Shankar et al. (2018).

Como estratégia para avaliar o grau de overhead gerado pelo modelo He-lastic sobre a
execucdo do software jModelTest, uma medida de variagdao no tempo de execugdo foi adotada,
comparando os tempos médios das execucdes por arquivo dos cendrios C,,,x Versus os cendrios
C;x com a mesma quantidade de CPUs. Desta forma, o cendrio C,,; é comparado com Cjg,
os cendrios Cy,2 € C,3 sdo comparados com C)16 € os demais cendrios sdo comparados com
C'j36, como pode ser visto pela andlise das Tabelas 20 e 21. Embora a comparag¢io por meio da
quantidade de CPUs seja intuitiva, ela se mostra incompleta uma vez que, do lado do jModelTest
a quantidade de CPUs mapeia a disponibilidade destes recursos ao longo da execucdo, enquanto
no modelo He—lastic ela mapeia a quantidade maxima do recurso que pode ou ndo ser alocado
conforme o comportamento de elasticidade. Além disso, ndo € possivel estabelecer um paralelo
entre as duas abordagens comparadas no que diz respeito a alocag@o de recursos da camada FaaS,
haja vista que ndao ha nenhuma semelhanca entre os conceitos de Poténcia e Tempo Limite de
execugdo, parametros fundamentais para o modelo He—lastic e a camada FaaS. Contudo, mesmo
que a comparacao dos cenarios por meio do nimero de CPUs néo seja ideal, ela apresenta—se
como a alternativa mais proxima para uma comparacao justa entre as abordagens do modelo
He-lastic e do jModelTest.

Por meio dos dados apresentados na Tabela 36 € possivel perceber que, na maioria dos
arquivos do dataset de testes, a abordagem do modelo He—lastic se mostra favoravel quando
avaliada em termos do tempo total de execugdo. Observando as diferencas nos tempos de
execucao ao longo de todos os cendrios avaliados € possivel perceber que os maiores ganhos
estdo concentrados nos arquivos de tamanho pequeno a intermediarios do dataset, com destaque
para os arquivos 05-HIVpol.groupM e 06-Hex_EF1a, onde foi possivel obter tempos de execugado
que levaram menos de 25% do tempo dos cendrios base do jModelTest. O arquivo 01-aP6 pode
ser incluido nesta classificacdo pois, embora sua variacio percentual seja significativa, ela ndo
apresenta grande relevancia quando avaliada em termos absolutos, devido ao pequeno tamanho

do arquivo e consequente curta duracio de processamento.

Nos arquivos considerados maiores os resultados s@o de interpretagdo mais complexa, uma



Tabela 36 — Diferencas nos tempos de execucéo entre os cendrios de avaliagdo do modelo He-lastic com FaaS e Orquestragéo de Contéineres versus os cendrios do
jModelTest, com os melhores e piores resultados destacados em verde e vermelho, respectivamente.

Arquivo Cn Cna Cn3 Cra Cs Crns Crn7
Razao Delta Razdo Delta Razao Delta Razao Delta Razao Delta Razdo Delta Razdo Delta
01-aP6 81% -0:00:02 175%  0:00:05 188%  0:00:05 220% 0:00:05 221% 0:00:05 263% 0:00:07 297%  0:00:08
02-rodents 22% -0:00:44  47% -0:00:15  49% -0:00:15  73% -0:00:05  73% -0:00:05 79% -0:00:04 126% 0:00:04
03-example 30% -0:00:57 55% -0:00:20 58% -0:00:19  83% -0:00:04 92% -0:00:02 100% -0:00:00 163%  0:00:17
04-18S_insects2 24% -0:01:03  41% -0:00:24  47% -0:00:22  77% -0:00:05  78% -0:00:05  89% -0:00:02 128%  0:00:06
05-HIVpol.groupM 13% -0:03:06 25% -0:01:27 28% -0:01:23  41% -0:00:42  40% -0:00:42  45% -0:00:39 76% -0:00:17
06-Hex_EF1la 17% -0:04:46  32% -0:02:06 30% -0:02:09 55% -0:00:47 57% -0:00:44  58% -0:00:44 96% -0:00:04
07-primate-mtDNA 23% -0:05:31  40% -0:02:26  39% -0:02:27 181% 0:02:07 59% -0:01:05  67% -0:00:52 105%  0:00:08
08-HIV_vpu.ref2 35% -0:08:17 195% 0:06:22  67% -0:02:13 855% 0:29:15 878%  0:30:07 163% 0:02:25 1084% 0:38:06
09-gusanos16S.mafft  151%  0:15:12  223%  0:19:25 237% 0:21:38 308%  0:21:35 322% 0:23:04 395% 0:30:39 362% 0:27:17
10-Birds 38% -0:23:25  73% -0:05:39 71% -0:06:02 192% 0:11:30 189%  0:11:02 124%  0:02:57 220% 0:14:59
11-gusanosCOL.mafft 160%  0:29:58 199%  0:27:11 212% 0:30:36  268%  0:27:21 297%  0:32:05 367% 0:43:24  356%  0:41:37
12-stamatakis-59 87% -0:33:38  76% -0:32:49  95% -0:06:46  90% -0:08:01 93% -0:06:06 99% -0:00:46 94% -0:04:53
Meédia Geral -0:02:50 -0:00:26 0:02:21 0:06:03 0:07:25 0:10:00 0:09:47
Maxima 0:31:51 0:30:02 0:32:11 0:33:40 0:36:54 0:52:25 0:42:50

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Figura 47 — Mapa de calor da diferenca nos tempos de execugdo entre os cendrios de avaliacdo do modelo He-lastic com FaaS e Orquestracdo
de Contéineres versus os cendrios do jModelTest, onde cores mais fortes representam maiores diferengas.
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vez que existe um claro ganho de performance, embora pequeno, no caso do arquivo 12-
stamatakis-59, que ndo € compartilhado com os arquivos. A regido que contempla os arquivos
do intervalo 07 a 11 merece especial atencdo devido aos resultados mistos obtidos, conforme
o cendrio executado. Chamam a atencdo nesta andlise os resultados obtidos pelo arquivo 08-
HIV_vpu.ref2 nos cendrios C,,7, C,,5 € C),4, com variagdes percentuais de 1084%, 878% e

855%, respectivamente.

Para auxiliar na compreensido destes resultados a Figura 47 apresenta um mapa de calor que
abrange os dados da Tabela 36, possibilitando a andlise visual dos resultados obtidos. Com
a ajuda desta figura € possivel perceber que os resultados do arquivo 08-HIV_vpu.ref2 sdo
localizados, afetando de maneira mais grave apenas este arquivo nos cendrios previamente
mencionados. Nos demais arquivos e cendrios a variacdo observada se concentra na faixa entre
100% a 400%, o que, embora ndo seja encorajador, nao causa o mesmo nivel de espanto dos

valores observados para o arquivo 08.

Uma nova andlise da Tabela 35 resulta em uma forte correlacdo com a Figura 47, fornecendo
uma explicacdo para o formato da regido que sofreu maior impacto de performance em fun¢do da
adoc¢do do modelo He-lastic. Embora nem todos os arquivos e cendrios apresentem correlagio tao
intensa quanto o 10-Birds, por exemplo, a Tabela 35 fornece um importante insight sobre o motivo
desta degradacao de performance, nomeadamente a taxa de requisicoes que foram atendidas
pela segunda camada do modelo. No caso do protétipo que toma por base a implementacao do
JModelTest, isto se traduz na razao dos sistemas de substituicao molecular cujo cdlculo nao foi
possivel de realizar na camada FaaS, necessitando a transi¢ao para a camada de Orquestracao de
Contéineres. Uma ressalva importante na andlise da Tabela 35 deve ser feita quanto ao arquivo
12-stamatakis-59 que, embora ndo conste na tabela, tem a totalidade de suas requisicdes, ou seja,
100%, atendidas pela camada de Orquestra¢io de Cont€ineres e, por consequéncia, sofrendo o

mesmo tipo de overhead que os demais arquivos e cenarios.

Como ja previamente abordado na Subsecdo 5.4.4, uma das grandes dificuldades encontradas
na avaliacdo do protétipo se deu em fun¢do da incapacidade de influenciar a quantidade de retries
realizados pela camada FaaS quando uma requisi¢ao ultrapassa o tempo limite de execucao.
Especula-se que os retries impostos pelo servico Lambda do provedor AWS estejam contribuindo
de maneira significativa para o impacto de performance observado. A proporcionalidade do
tempo de espera entre os retries, que segue a politica de backoff exponencial, também € visivel
nos dados da Tabela 36, onde o cendrio C),,7 que tem timeout configurado de 60 segundos é que
apresenta maior impacto de performance, seguido dos cendrios C},,5 € Cy,4, com timeouts de 30

e 15 segundos, respectivamente.

Outro fator que gera impacto é o overhead oriundo da camada de Orquestracao de Con-
téineres, que se mostrou, de acordo com resultados prévios, mais conservador nas acoes de
elasticidade, at¢ mesmo deixando de utilizar na totalidade os recursos disponibilizados. Assim
como observado no cendrio de avaliagdo baseado somente em Orquestracdo de Contéineres,

por meio das Figuras 41, 42, 43 e 44, nos cendrios de avaliagdo do modelo He-lastic com suas
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duas camadas € recorrente o0 comportamento conservador na alocagdo de recursos por parte do
gerenciador de elasticidade. Nestes casos, mesmo que os parametros do modelo permitam utilizar
até 36 cores de processamento, como no cendrio C,,,3 por exemplo, o gestor de elasticidade do
servico AWS Batch aloca em torno de 20 para efetuar a execucdo, o que causa um efeito negativo
no tempo de execugdo, embora positivo do ponto de vista do custo. Mesmo que seja possivel
justificar este comportamento, que pode ser adotado para mitigar a ocorréncia de thrashing
de recursos, nos cendrios de processamento compartilhado entre as duas camadas do modelo
He-lastic ha um perceptivel impacto no desempenho em termos do tempo de processamento,

como pode ser observado na Figura 47.

Ha, ainda, o agravante da estratégia de Clustering Search adotada pelo jModelTest, que faz
com que os impactos sejam ainda mais agudos quando o overhead da camada de Orquestracao
de Contéineres inicia préximo do final de uma etapa, o que faz com que todas as demais etapas
fiquem represadas até que as ultimas requisicoes sejam atendidas. Ilustra este cendrio uma
situagdo onde o ultimo dos sistemas de substituicdo molecular a ser avaliado em uma etapa
do processamento excede os limites da camada FaaS e deve, portanto, ser encaminhado para
o Orquestrador de Conté€ineres, o que faz com que todo o restante do processamento deva
necessariamente esperar pela conclusao deste ultimo atrasado, podendo, inclusive, causar um

efeito bola de neve caso a situacao se repita nas proximas etapas.

Todavia € relevante ponderar também sobre os resultados obtidos pelo arquivo 12-stamatakis-
59 que obteve até mesmos ganhos marginais de performance ao longo de todos os cendrios de
avaliagdo mesmo enfrentando todos os delays e dificuldades mencionadas acima. Neste arquivo,
nem o impacto dos retries impostos pelo servico AWS Lambda, nem o impacto da elasticidade
do servico AWS Batch foram capazes de se traduzir em degradacdo de performance quando
avaliado sob o critério do tempo de execucao. Assim € possivel concluir que tais overheads se
tornam cada vez menos relevantes conforme cresce o tamanho do arquivo (e o tamanho do grao
de elasticidade). Embora o conjunto de arquivos de teste ndo contemple arquivos maiores do
que este, o autor considera seguro assumir que este comportamento representa uma tendéncia,

embora haja caréncia de evidéncias.

Também carece investigacdo os resultados encontrados no que tange ao arquivo 08-HIV_vpu.ref2
em busca de uma conclusao autoritativa acerca do alto impacto de performance encontrado no
seu processamento. Como ja mencionado anteriormente, parte da resposta pode ser atribuida
a necessidade de processar uma parcela das requisicdes na camada de Orquestracdo de Con-
téineres. Contudo este argumento ndo € capaz de explicar o nivel tdo elevado de overhead
quando comparado aos demais arquivos que também tiveram parte das requisi¢des atendidas pela
segunda camada do modelo He—lastic. Uma segundo fator pode estar associado a quantidade
de etapas de processamento que o arquivo € submetido na estratégia de Clustering Search do
jModelTest, onde o 08-HIV_vpu.ref2, conforme dados das Tabelas 15 e 18 € submetido a cinco
etapas de processamento devido aos seus 280 sistemas de substituicdo Dentre os arquivos que

passam pela camada de Orquestrador de contéineres, o 08-HIV_vpu.ref2 € o que contempla
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Tabela 37 — Consolidacdo dos resultados obtidos nas execu¢des dos cendrios com
ambas camadas de elasticidade do modelo He—lastic em comparagao com os resultados
das execucdes do jModelTest.

Cendrio de Referéncia Cendrio He-lastic Diferenca

o Duracao . Duracao o

Caodigo Caodigo Média Percentual

Média Média

Cjs 0:32:01 Cm1 0:31:08 -0:00:53 -3%

Cm 0:15:46 -0:01:45 -10%

Cire 0:17:31 ’ i

Cms 0:19:36 0:02:05 12%

Cna 0:15:45 0:05:12 49%

Cm 0:18:43 0:08:10 77%

Cise 0:10:33 ’ i

Cme 0:26:41 0:16:08 153%

Cmr 0:20:54 0:10:21 98%

Fonte: Elaborado pelo autor.

maior nimero de etapas, conforme mostra o levantamento a seguir: 08-HIV_vpu.ref2: 5 eta-
pas; 09-gusanos16S.mafft: 4 etapas; 10-Birds: 3 etapas; 11-gusanosCOIL.mafft: 4 etapas; e
12-stamatakis-59: 2 etapas.

Por fim, retornando aos resultados da Tabela 36, foram destacadas duas métricas referentes
as diferencas nos tempos de execucdo, sendo uma delas a média geral, que agrupa todos os
dados coletados em termos das suas diferencas nos tempos de execucao e fornece um indicador
totalizado para o tempo de execucao de cada cendrio. Assim como a miaxima, que demonstra
o maior tempo de execugdo observado dentre todos os dados que compdem os resultados do
cendrio. Por meio destas duas métricas € possivel determinar um dos cendrios como o melhor,
de acordo com os critérios do usudrio ou o ambiente onde sera utilizado o modelo He-lastic.
Por exemplo, em um ambiente caracterizado por alto volume de requisicdes paralelas e usudrios
concorrendo por recursos, pode se mais apropriado adotar uma estratégia que busque minimizar
o tempo maximo de espera, reduzindo o efeito conhecido como cauda longa. Para este caso o
melhor cendrio seria o (5, embora seguido de perto pelos cendrios C,,1, Cy,3 € Chg, cOm a
pior escolha, segundo este critério, sendo o cendrio C.

Contudo, de maneira geral, é possivel estabelecer o cendrio C,,; como o melhor dentre
os cendrios que fazem uso das duas camadas de elasticidade do modelo He—-lastic, onde este
apresenta um desempenho levemente superior ao cendrio de referéncia do jModelTest com 8
CPUs disponiveis, C'ts. Observando os cendrios que disponibilizam 16 CPUs para o jModelTest
¢ possivel elencar o C',,, como o melhor deles, novamente apresentando resultado em linha com
os tempos de execugdo observados no cendrio de referéncia. Por fim, no comparativo com os

cendrios que poderiam fazer uso de até 36 CPUs no jModelTest, o cendrio C),,4 € escolhido como
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o mais apropriado, resultando, infelizmente, em uma ineficiéncia média frente ao cendrio base

(36 de seis minutos.

Os resultados gerais podem ser visualizados na Tabela 37 que apresenta, por meio das médias
dos tempos de execugdo, o panorama comparativo entre as execugdes do modelo He-lastic com
suas duas camadas de elasticidade versus as execucdes do jModelTest. A escolha das médias,
embora possa parecer contra—intuitiva, foi necessaria em funcdo da diferenca na quantidade
de execugdes por arquivo e cendrio, sendo utilizada neste contexto como meio para obter uma
comparacao justa entre as duas abordagens. Desta forma, em termos do tempo médio de execugao
por arquivo, é possivel estabelecer que a abordagem do modelo proposto € vantajosa quando
comparada a execucdes do jModelTest com recursos fixos de 8 e 16 CPUs, conforme dados dos
cendrios Cg e Cj15. Contudo, este resultado ndo se sustenta quando os recursos disponiveis para
0 jModelTest sdo aumentados para 36 CPUs no cendrio C'j36, onde hd uma perda de eficiéncia da
abordagem com elasticidade, representada pelo modelo proposto, frente a abordagem de recursos
fixos do jModelTest.

6.4 Avaliacdo de Custos

Uma vez compreendido o comportamento do modelo He—lastic no que diz respeito a perfor-
mance medida pelo tempo de execucao, o presente trabalho prossegue para a anélise de custo.
Todos os dados apresentados aqui tem como base as métricas de avaliagdo estabelecidas na
Secdo 4.5, contudo, para fins de apresentacdo, somente serdo demonstrados os valores de custo
Financeiro, uma vez que esta € a tnica métrica capaz de harmonizar os custos do modelo de
alocacao de recursos fixos, do jModelTest puro, da camada FaaS e da camada de Orquestracao

de Contéineres utilizadas pelo modelo proposto.

Adicionalmente, os cendrios utilizados para comparagdo de custos foram reduzidos para
somente 0s que contemplam a execugdo do modelo He—lastic na sua abordagem mista, ou seja,
com ambas as camadas de elasticidade habilitadas. Os identificadores de tais cendrios seguem o
formato C),,x e foram escolhidos para esta andlise aqueles que apresentaram melhor desempenho
em termos dos tempos de execugdo conforme a quantidade de recursos disponivel para alocagao.
Como mencionado anteriormente, embora a quantidade de recursos ndo seja um indicativo
confidvel de semelhanca entre os cendrios, ele se mostrou o unico vidvel na comparagdo entre

jModelTest e o modelo proposto.

O critério de sele¢do dos cendrios que participam da analise comparativa de custos se baseou
nos dados das Tabelas 36 e 37, escolhendo o que obteve melhor desempenho quando agrupados
em termos da quantidade de CPUs disponiveis para alocacdo, conforme determinado na defini¢do
dos cendrios de avaliagdo para o modelo He-lastic na Tabela 21. Como resultado, obtém-se
os cenarios C,,1, Cy,2 € C,,4 como participantes da andlise de custos. Nao foram selecionados
para esta etapa de andlise os cendrios dedicados a uma tnica das camadas de elasticidade pois

a intencao € avaliar de maneira consolidada as caracteristicas de desempenho, seja em termos
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do tempo de execucdo ou de custo financeiro, do modelo proposto. Além disso, no caso do
cendrio somente FaaS (C'y), ndo seria possivel obter um resultado conclusivo, haja vista que a
camada FaaS € incapaz de processar todos os arquivos contidos no dataset em fun¢ao dos limites

estabelecidos pelo préprio modelo computacional.

Sao apresentados na Tabela 38 os principais indicadores que afetam na determinacdo do custo
financeiro para os cendrios do modelo He-lastic, onde, além dos cendrios selecionados para
andlise, foram incluidos os cendrios exclusivos de avaliacdo de uma das camadas de elasticidade
para referéncia. Todos os valores do corpo da tabela sdo sumarizados através das suas médias,
com a excecao dos dados totalizados que realizam o somatério dos dados de duragdo e custo
financeiro. O indicador de CPUs, presente na tabela, representa, em contraste com o parametro
de configuracdo do modelo, a quantidade efetiva de unidades de processamento utilizadas durante

a avaliac@o da dupla arquivo—cenaério.

O termo CPU, neste caso, adquire um sentido mais amplo, contemplando tanto o conceito
classico de cores um microprocessador, quanto os contéineres ou unidades de processamento
da camada FaaS, o que explica a grande quantidade reportada na tabela. Desta forma, as
127 CPUs utilizadas em média no cendrio C,,4 correspondem a um valor C PU = CPUyq,s +
C' PU onteineres, Onde a quantidade de CPUs utilizadas na camada de Orquestracdo de Contéineres
€ um valor inteiro compreendido no intervalo 0 < z < C'PU,,,4.., sendo o limite superior o valor

do parametro do modelo.

Ainda no que diz respeito a CPUs utilizadas € possivel confirmar o fendmeno mencionado
na Subsecdo 6.3.1, onde o numero de Processos / CPUs tende a se aproximar do nivel méximo
de paralelismo estabelecido pelo mecanismo de Clustering Search adotado pelo jModelTest.
Contudo, ainda mais interessante € a analise do cendrio C..34, correspondente ao modelo He—lastic
utilizando apenas a camada de Orquestragdo de Contéineres, que apresenta mais uma evidéncia
a respeito do comportamento conservador do gerenciador de elasticidade do servico AWS
Batch, utilizado pela camada. Mesmo configurado para utilizar até 36 cores de processamento,
o gerenciador de elasticidade adota, neste cendrio, um comportamento bastante conservador
ao alocar menos de cinco CPUs para os arquivos 04-18S_insects2 e 12-stamatakis-59, o que
representa menos de 15% do valor permitido. Embora este comportamento ndo seja nocivo para
o custo financeiro, uma vez que este acompanha a quantidade de recursos utilizados ao longo
do tempo, a baixa alocagdo efetiva traz impactos perceptiveis na duracdo do processamento,
e provavelmente estd ocorrendo também nos demais cendrios, embora mascarado pela grande
quantidade de CPUs da camada FaaS.

Por fim, ainda no contexto da Tabela 38, as colunas denominadas Razao apresentam os
mesmos dados contidos na Tabela 35, ilustrando a divisdo de tarefas entre as camadas do modelo
He-lastic. Assim como nos casos anteriores, esta razao representa a quantidade de sistemas
de substituicdo molecular, ou as tarefas individuais, que foram processadas pela camada de
Orquestracdao de Contéineres sobre o total das tarefas executadas no processamento de cada

arquivo do dataset. No contexto da Tabela 38 sua presenga € relevante para observar o impacto,



Tabela 38 — Resultados de performance e custo financeiro das avaliagdes dos cendrios do modelo He-lastic para cada arquivo do dataset, contemplando apenas
FaaS (CY), apenas Orquestrador de Contéineres (C3) € 0s cendrios com ambas camadas de elasticidade com melhor desempenho (Ci,1, Cia € Crna).

C Ce36 Cm Cm Cind
Arquivo /o 36 ! 2 !
) %) g ] %) g < 17 Q g ] %] =] g ) 2] o g
S ST S 5 8 S 5 g 8 S =) g 8 S = g 8
£ [ £ £ & g £ &, S £ £ & 5 £ £ [ 5 g
53 S 53 53 53
01-aP6 0:00:09 63 0,000 0:10:02 21 0,240 0:00:09 70 0% 0,000 0:00:11 29 0% 0,000 0:00:09 78 0% 0,000
02-rodents 0:00:13 114 0,010 0:09:06 20 0,190 0:00:13 113 0% 0,010 0:00:14 88 0% 0,007 0:00:13 121 0% 0,008
03-example 0:00:27 118 0,010 0:10:14 21 0,236 0:00:24 115 0% 0,010 0:00:25 114 0% 0,011 0:00:22 114 0% 0,010
04-18S_insects2 0:00:19 117 0,010 0:09:23 20 0,159 0:00:20 102 0% 0,010 0:00:17 118 0% 0,010 0:00:17 116 0% 0,010
05-HIVpol.grou[..] ~ 0:00:30 120 0,020 0:08:55 22 0,208 0:00:28 120 0% 0,020 0:00:28 120 0% 0,020 0:00:29 120 0% 0,020
06-Hex_EF1la 0:00:59 120 0,030 0:08:28 23 0,172 0:00:59 119 0% 0,032 0:00:59 120 0% 0,036 0:00:57 120 0% 0,030
07-primate-mtDNA  0:01:37 120 0,050 0:10:51 21 0,255 0:01:36 120 0% 0,050 0:01:35 121 0% 0,050 0:04:44 121 0% 0,052
08-HIV_vpu.ref2 0:04:41 122 0,150 0:11:18 23 0,324 0:04:31 120 0% 0,153 0:13:01 144 1% 0,185 0:32:45 156 48% 0,454
09-gusanos16S]..] 0:13:17 28 0,388 0:44:12 166 21% 0,546 0:35:21 190 46% 0,540 0:32:28 174 91% 0,581
10-Birds 0:09:15 23 0,242 0:14:31 144 2% 0,218 0:15:28 145 6% 0,254 0:23:19 147 85% 0,578
11-gusanosCOI[..] 0:19:58 25 0,460 1:18:26 200 51% 0,840 0:54:39 174 57% 0,796 0:43:13 166 97% 0,785
12-stamatakis-59 1:05:33 26 1,346 3:41:16 135 100% 1,385 1:47:52 142 100% 1,411 1:15:33 153 100% 1,456
Total  0:08:55 112 0,28 3:06:21 23 422  6:07:05 127 14% 3,27 3:50:29 125 18% 3,32 3:34:29 132 35% 3,99

T Na linha de totais as informagdes sdo apresentadas da seguinte forma: Duragio e Financeiro = Soma, CPUs e Razio = Média.

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Tabela 39 — Resultados de performance e custo financeiro das avaliagcdes dos cendrios do jModelTest por arquivo do dataset.

Arquivo G Ci G Cis Ciae

Duragao  Financeiro Duragdo  Financeiro  Duragdo  Financeiro  Duragdo  Financeiro  Duragdo  Financeiro

01-aP6 0:00:40 0,0010 0:00:21 0,0010 0:00:11 0,0010 0:00:06 0,0012 0:00:04 0,0018
02-rodents 0:03:20 0,0047 0:01:41 0,0048 0:00:57 0,0054 0:00:29 0,0055 0:00:17 0,0074
03-example 0:04:42 0,0067 0:02:23 0,0068 0:01:22 0,0077 0:00:45 0,0085 0:00:27 0,0113
04-18S_insects2 0:04:52 0,0069 0:02:27 0,0069 0:01:23 0,0078 0:00:41 0,0078 0:00:22 0,0095
05-HIVpol.groupM 0:11:58 0,0170 0:06:10 0,0175 0:03:34 0,0202 0:01:55 0,0217 0:01:11 0,0302
06-Hex_EFla 0:20:12 0,0286 0:10:16 0,0291 0:05:45 0,0326 0:03:05 0,0350 0:01:44 0,0444
07-primate-mtDNA 0:24:23 0,0345 0:12:26 0,0352 0:07:07 0,0403 0:04:01 0,0455 0:02:37 0,0666
08-HIV_vpu.ref2 0:45:38 0,0647 0:22:56 0,0650 0:12:39 0,0717 0:06:41 0,0757 0:03:52 0,0987
09-gusanos16S.mafft 1:44:52 0,1486 0:53:06 0,1504 0:29:46 0,1687 0:15:47 0,1788 0:10:24 0,2651
10-Birds 2:11:50 0,1868 1:07:34 0,1914 0:37:38 0,2133 0:20:53 0,2366 0:12:28 0,3179
11-gusanosCOLmafft 2:58:49 0,2533 1:31:03 0,2580 0:50:14 0,2847 0:27:22 0,3101 0:16:15 0,4145
12-stamatakis-59 14:51:54 1,2635 7:30:39 1,2768 4:15:20 1,4469 2:19:30 1,5811 1:23:34 2,1310
Total — 23:43:11 2,02 12:01:01 2,04 6:45:56 2,30 3:41:15 2,51 2:13:16 3,40

Fonte: Elaborado pelo autor.
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tanto a nivel de custo quanto a nivel de tempo de execuciao, causado pela transi¢do entre camadas.
Os arquivos 08-HIV_vpu.ref2 e 09-gusanos16S.mafft no cendrio C,,; ilustram bem esta situacao,
onde um aumento na razao para aproximadamente 20%, faz com que o custo financeiro passe de
$ 0,153 para $ 0,546. Como comparacdo, esta mesma transi¢ao avaliada no cendrio composto
apenas pelo Orquestrador de Contéineres (C..3), passa de $ 0,324 para $ 0,388, resultando em
um aumento no custo de apenas 16%, em linha com o respectivo aumento no tempo de execucao,
enquanto na ocorréncia de transi¢do entre camadas de elasticidade, o aumento observado no

custo € maior que 70% e acompanhado de um aumento de 90% no tempo de execugao.

Estes resultados mostram que a ineficiéncia observada durante a transicao entre camadas,
em func¢do de fatores previamente mencionados como o obrigatoriedade de refries imposto pelo
servico AWS Lambda, assim como possiveis ineficiéncias ou politicas subjacentes opacas na
gestdo de elasticidade adotada pelo servico AWS Batch, € um grave ponto de atencdo para o
modelo He-lastic. O mapa de calor dos tempos de execucao, apresentado na Figura 47, volta a
ser relevante aqui para caracterizar este fendmeno como centrado nos pontos de transi¢ao entre
camadas. No caso das execucdes que apresentam uma baixa razdo de transicao entre camadas,
assim como aqueles que nem precisariam passar pela primeira camada, como o caso dos arquivos
maiores como o 12-stamatakis-59, o nivel de impacto causado pela ado¢do do modelo proposto
é negligencidvel. Assim, o resultado final desta andlise, evidencia a necessidade de trabalhos
futuros para investigar os motivos deste overhead, assim como o investimento na concepg¢ao de

técnicas e métodos capazes de mitigar este impacto.

Os resultados da andlise dos custos associados a execucao do programa jModelTest, nos
cendrios de avaliacdo estabelecidos na Se¢do 5.1, pode ser visto na Tabela 39, onde constam os
resultados médios de tempo de execugao e custo financeiro para as duplas arquivo—cendrio, assim
como os totalizadores por cendrio. Um ponto de fundamental atengdo é que os resultados ali
apresentados contemplam apenas os custos incorridos durante o tempo de execugdo dos cendrios,
sendo definitivamente otimistas uma vez que o projeto jModelTest, devido a sua auséncia
de diretivas de elasticidade, necessita de um servidor ou cluster computacional disponivel
para atender as solicitagdes de processamento. Contudo, sua andlise permanece relevante ao
estabelecer uma referéncia de eficiéncia maxima para os resultados do modelo He-lastic, onde é
adotada a suposicao de que os cendrios do jModelTest sejam capazes de funcionar com recursos

intermitentes, como € o caso do modelo proposto.

Assim como nas andlises do tempo de execucao, fica visivel nos resultados da Tabela 39 a
perda de eficiéncia do jModelTest conforme aumentam os recursos. Esta perda € atribuida ao
método de Clustering Search adotado pela aplicacdo, que divide em etapas o processamento dos
sistemas de substituicdo molecular, fazendo com que haja ociosidade significativa no final de
cada etapa conforme aumentam os recursos disponiveis para execugdo dos cdlculos, que sdo,
por natureza, embaracosamente paralelos. Tal perda também se manifesta na forma de custo
financeiro uma vez que, no formato tradicional de alocac¢do de recursos em nuvem, a cobranga se

da pelo tempo que uma VM foi utilizada, desconsiderando o nivel de utilizagao da mesma.
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Tabela 40 — Consolidacao dos resultados obtidos dentre os cendrios selecionados do
modelo He-lastic e seus cendrios analogos no jModelTest.

CPUs . Totais Percentual Ineficiéncia
Cendrio )
Alocadas Duracédo Custo Duragédo Custo He-lastic
Cim1 6:07:31 3,27 48% 59%
8 6%
Cjs 6:45:56 2,30 52% 41%
Cino 3:50:29 3,32 51% 57%
16 8%
Ciie 3:41:15 2,51 49% 43%
Cina 3:34:29 3,99 62% 54%
36 16%
Cijse 2:13:16 3,40 38% 46%

Fonte: Elaborado pelo autor.

Seguindo esta l6gica, se o comportamento de escalabilidade do programa jModelTest fosse
proximo de linear, o custo observado deveria se manter praticamente constante, uma vez que o
aumento nos recursos ¢ compensado, em mesma proporcao, pela reducdo no tempo de execugao.
E possivel verificar indicios deste comportamento 6timo de escalabilidade na evolugdo dos
primeiros cendrios de teste, onde C'jo, Cj4 € Cs apresentam leves aumentos, que sdo considerados
normais para um programa com boas caracteristicas de elasticidade. No entanto, a medida que
segue aumentando a quantidade de recursos disponiveis, neste caso a CPU por conta da natureza
CPU-bound do calculo, tanto o tempo de execugdo quanto o custo se descolam de uma linha
reta e passam a assumir um comportamento que lembra mais uma fun¢do polinomial. Assim, o
resultado de custo $ 3,40 para o cendrio ()36, representa uma ineficiéncia de quase 70% sobre o
custo esperado de $ 2,02 caso o programa apresentasse comportamento linear de escalabilidade,
reconhecidamente uma tarefa dificil mas possivel devido a natureza embaracosamente paralela
do processamento realizado.

Consolidando os resultados obtidos para os cendrios de avalicao do jModelTest e do modelo
He-lastic, a Tabela 40 apresenta o comparativo dos desempenhos em termos de tempo de
execugdo e custos dos dados coletados. Estdo representados, na tabela, os cendrios de teste do
jModelTest com seus custos minimos, calculados estritamente em fung¢do do tempo de execucao,
assim como os dados dos cendrios com melhor desempenho obtidos para 0 modelo proposto. A
comparacdo entre eles foi realizada através do calculo do percentual que cada uma das métricas
representa sobre a soma dos resultados obtidos pelo cendrio do jModelTest e o do He—lastic,
onde um resultado de 50% representa o equilibrio entre as abordagens, consequéncia de tempos
de execugdo e/ou custos iguais. Adicionalmente, os resultados da tabela sdo agrupados por
nimero de CPUs alocadas em cada cendrio, sendo esta a caracteristica que chega mais préxima
de estabelecer um nivel de comparagao, conforme mencionado anteriormente.

Por fim, na dltima coluna da Tabela 40, € apresentada uma métrica que representa a soma das
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variacOes sobre o valor ideal de 50% para cada uma das caracteristicas avaliadas, representando
o resultado geral do comparativo entre os cendrios contrapostos. Sua andlise fornece um critério
final de escolha, capaz de determinar a melhor relagdo custo—beneficio em termos da reducao
de custo financeiro e tempo total de execugdo. Chamada de Ineficiéncia He—lastic, a métrica €
calculada através da férmula V ar Pctg(Duragdo)+V ar Pctg(Custo)—1, representando, portanto,
uma visdo agregada das caracteristicas de desempenho avaliadas onde ambas compartilham o

mesmo nivel de importancia para o valor final.

Desta maneira € possivel perceber que o modelo proposto apresenta, de maneira geral um
impacto de performance, ou seja, uma perda de eficiéncia sobre a abordagem base do jModelTest,
no intervalo de aproximadamente 5% a 15% dentre todos os cendrios contemplados na avaliagao.
Também € possivel identificar que as perdas acompanham o crescimento da quantidade de
recursos disponivel em termos do nimero de CPUs alocados para uso, lembrando que devido as
duas camadas de elasticidade empregadas no modelo o verdadeiro valor acaba variando conforme

as caracteristicas do processamento e as configuragdes adotadas.

Os resultados demonstram que, na comparagao entre os cendrios que contemplam o uso de
até oito CPUs, ha um impacto da ordem de 6% na adoc¢do do modelo He-lastic, traduzindo
em um ndmero as conclusdes obtidas no que diz respeito a duracio e custo, onde foi possivel
atingir uma redu¢do da duracdo de 2% sobre a abordagem do jModelTest enquanto utilizaram-se
quase 10% mais recursos na forma de custo financeiro. Embora a reducao na duracao pareca
pequena em termos percentuais, ela se traduz numa economia de quase 40 minutos (0:38:25)
sobre as quase sete horas de execugdo contabilizadas na abordagem do jModelTest. Contudo, a
contrapartida de custos para este ganho de 2% no tempo de execucdo, se manifesta na forma
de um custo 9% maior, saindo de $ 2,30 na abordagem do jModelTest, para $ 3,27 quando ha

adoc¢do do modelo He-lastic parametrizado conforme o cendrio de testes C,,;.

No comparativo entre os cendrios que alocam até 16 CPUs o quadro se agrava no que
diz respeito a perda de eficiéncia, com o indice subindo para 8%. Esta perda € resultado da
variacdo marginal no tempo de execucdo total do cendrio, que variou somente 1% saindo de
aproximadamente trés horas e quarenta minutos (3:41:15), no caso do jModelTest, para trés horas
e cinquenta minutos (3:50:29), como resultado da ado¢do do modelo proposto. Sendo assim,
o restante do impacto origina-se da variagdo do custo financeiro entre os cendrios comparados,
onde, apesar de préximos aos custos detectados na comparacdo com 8 CPUs, o modelo proposto

incorre numa penalidade da ordem de 7%, saindo de $ 2,51 para $ 3,32.

Apesar de ndo negligencidveis, os impactos obtidos na comparacdo dos cendrios de 8 e 16
CPUs podem ser considerados aceitdveis uma vez que se mantém abaixo de 10%. Este cendrio,
contudo, se modifica na andlise dos cendrios que contemplam o uso de até 36 CPUs, onde a
ado¢do do modelo He-lastic resulta em um impacto da ordem de 16%, dobrando as perdas
identificadas no cendrio anterior. A parcela mais significativa deste resultado € oriunda do tempo
total de duracdo da execu¢do do cendrio, que levou aproximadamente trés horas e meia (3:34:29),

enquanto o jModelTest, mesmo com sua perda de eficiéncia previamente mencionada, atingiu
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um resultado na casa de duas horas e quinze minutos (2:13:16). O tempo total de execugdo no
caso do modelo He-lastic surpreende na comparagdo com o cendrio de 16 CPUs (C,,,2 € C)4)
onde, apesar da quantidade de recursos disponiveis mais que dobrar, o tempo de execucdo é
reduzido em apenas 16 minutos. No que diz respeito ao custo a situacdo € mais favoravel, com
um impacto da ordem de 4% sobre o custo de referéncia do jModelTest, onde o valor passou de
$ 3,40 para $ 3,99.

Ao revisitar os dados da Tabela 38 e comparar os dados obtidos pelo cendrio C,4 com o
cendrio que utiliza apenas a camada de Orquestracdo de Contéineres (C'.34), € possivel determinar
a origem desta perda de eficiéncia. Apesar do alto custo inicial para os arquivos de menor duragado
do dataset, o cenario baseado apenas na camada de Orquestracdo de Contéineres mantém
duragdes médias proximas de 10 minutos para os arquivos 07, 08, 09 e 10, com o arquivo 11
resultando em aproximadamente 20 minutos de duragdao média. No caso do cendrio com ambas
camadas de elasticidade, (.4, 0s tempos de execucdo significativamente mais baixos para os
arquivos iniciais, e de tamanho menor, acabam sendo ofuscados pela duracao da casa de meia
hora para os arquivos 08, 09 e 10, com o arquivo 11 tomando em média 43 minutos para o célculo.
No caso do arquivo 12-stamatakis-59 o impacto decorrente do uso das duas camadas € de apenas
15%, resultando em 10 minutos a mais de duracdo média frente ao tempo de execucdo base de
uma hora, aproximadamente. Assim € possivel, mais uma vez, determinar que existe necessidade
de trabalhos futuros para otimizar a transi¢cao entre as camadas, uma iniciativa que parte da
determinacao do principal fator que causa impacto, com os proeminentes candidatos sendo a
politica de retries do servico AWS Lambda, responsavel pela camada FaaS, e o comportamento
conservador do gerenciador de elasticidade do servico AWS Batch, responsdvel pela camada de

Orquestragdo de Contéineres.

Por fim, cabe salientar que, ainda na Tabela 40, o custo financeiro total de execucio do cendrio
do modelo He-lastic frente ao cendrio do jModelTest variou apenas $ 0,60, aproximadamente.
Esta variacdo representa o menor nivel de diferenga dentre todas as andlises comparativas, com a
distancia entre os custos diminuindo de 42%, para 32%, para finalmente 17% nos cendrios de 8,
16 e 36 CPUs, respectivamente. Esta reducio na distincia entre os custos financeiros sugere que
eventualmente o modelo He-lastic alcangaria, em termos dos custos financeiros, o custo oriundo
do jModelTest. Contudo, este indicio sozinho ndo garante melhorias na eficiéncia sem avaliar

também a variagdo no tempo de execugdo dos respectivos cenarios.

Outra caracteristica que chama a atencao, ainda a respeito do custo, € pequena variacao
em termos absolutos, com valores que variam de $ 2,30 a $ 3,99 para a execucdo de toda a
suite de calculos de best—fit de sistemas de substitui¢do filogenéticos contemplando todos os
doze arquivos do dataset. Apesar do presente trabalho ndo exercer qualquer influéncia sobre
a definicdo de custos por parte dos provedores de computacdo em nuvem, nio deixa de ser
relevante perceber a relativa facilidade com que se obtém, hoje em dia, grande quantidade de
recursos computacionais com um custo relativamente baixo em valores absolutos. Estes custos

reiteram, também, a necessidade de abordagens adaptadas para uso em ambientes de computacao
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Tabela 41 — Evolugdo dos custos financeiros para manter disponiveis servidores capazes
de processar os cendrios avaliados para o jModelTest.

C; C; C; Ciie Cjze

Resultado (23:43:11) (12:01:01) (6:45:56) (3:41:15) (2:13:16)

0,08 0,09 0,10 0,10 0,14
Hora Cheia' (24h) 0,09 (13h) 0,09 (7h) 0,10 (4h) 0,11 (3h) 0,19
+ 4h 0,10 0,12 0,16 0,23 0,45
+ 8h 0,11 0,15 0,21 0,34 0,70
+ 12h 0,13 0,18 0,27 0,45 0,96
+ dia 0,17 0,26 0,44 0,79 1,72
+ semana 0,68 1,28 2,48 4,87 10,90
+ més 2,64 5,19 10,30 20,51 46,09

T Dentre os principais provedores de computagdo em nuvem é usual que a cobranga ocorra por hora, onde 0 uso por 5 minutos
ou 55 minutos, por exemplo, € arredondado para cima, sendo cobrado como uma hora cheia.

Fonte: Elaborado pelo autor.

em nuvem, como € o caso do modelo He—lastic, aqui proposto, que tem como premissa a total

inexisténcia de recursos alocados durante periodos de ociosidade.

No que diz respeito ao custo da ociosidade, uma evidente desvantagem do jModelTest
em ambientes de computacdo em nuvem, a Tabela 41 ilustra como os poucos centavos por
execugdo do cendrio de teste podem se transformar em dezenas de ddlares em custo no fim do
més, indiferentemente do nivel de utilizacdo dos recursos. Impressiona, por exemplo, o caso
do cendrio Cj36, que € capaz de processar todo o dataset de testes num tempo médio de duas
horas a um custo de apenas $ 0,14, onde o custo para caso este mesmo nivel de recursos seja
mantido disponivel durante um més inteiro se aproxima dos 50 délares. Mesmo que o nivel de
recursos fosse disponibilizado apenas durante uma semana, o custo financeiro j4 ultrapassa os
10 ddlares, um valor que seria cobrado independentemente do nivel de utilizacdo dos recursos
disponibilizados, se mantendo o mesmo seja para uma tnica execucao do cendrio de avaliacao
quanto para 75 delas (que é a quantidade méaxima de execugdes do cendrio que cabem no periodo

de uma semana).

Esta dinamica de custo pela disponibilidade, ao invés do uso efetivo, também € observada em
casos onde sao utilizados recursos locais como na aquisi¢do de clusters ou grids computacionais,
fazendo com que o custo financeiro da execugdo dos cendrios ndo seja produto da sua duragdo
associada a quantidade de recursos utilizados. Nestes casos, seja no uso do jModelTest em
ambiente de computagcdo em nuvem, seja com recursos fisicos, o custo financeiro da execucao de
qualquer um dos cendrios aqui avaliados € auferido de maneira inversamente proporcional ao
nivel de utilizacdo dos recursos. Este fendmeno faz com que exista uma significativa pressao
para justificar a aloca¢do ou compra de recursos computacionais, uma vez que seu uso deve estar

embasado em uma real e pungente necessidade que comprove o uso continuo destes recursos.
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Por conta de burocracias e processos institucionais, sdo criadas barreiras de entrada para
pesquisadores e/ou profissionais que ndo sao especialistas em suas dreas e, portanto, carecem das
habilidades necesséarias para justificar um investimento com aportes de capital. Esta dindmica
institucional acaba suprimindo a capacidade de experimentacdo e exploragdao sem compromisso,
uma notdvel fonte de inovacao que pode alimentada através de uma nova e/ou inusitada aborda-
gem, mas que, por consequéncia, dificilmente serd aceita como justificativa para um investimento
em recursos computacionais dado que nao hd qualquer garantia prévia sobre a relevancia dos

resultados obtidos.

Embora o modelo proposto ndo tenha relagdo com o processo de compra e alocacdo de
recursos computacionais, nem tampouco com as abordagens de pesquisa (seja por especialistas
ou por novos entrantes), o fato de abolir custos ociosos através de um engenhoso emprego das
suas duas camadas de elasticidade, uma abordagem totalmente cloud—native, favorece o acesso a
grandes volumes de recursos computacionais em um curto espago de tempo. Esta capacidade
¢ valorizada ndao somente para pesquisadores e profissionais individuais, como também para
instituicdes de menor porte, onde a demanda por recursos computacionais nao justifique a

aquisicao de servidores ou clusters.

A associatividade de custos oriunda do uso eldstico de recursos da computacao em nuvem
permite o acesso sob demanda a grandes quantidades de recursos computacionais sem a necessi-
dade de justificar seu uso continuo. Neste sentido, o modelo He-lastic se apresenta como uma
abordagem capaz de habilitar a elasticidade no projeto jModelTest, assim como outras aplicacdes
mediante adaptagdes. Além disso, seu uso das camadas FaaS e de Orquestracdao de Contéineres
permite o total descarte de recursos em momentos de ociosidade, contrastando com a cldssica
abordagem de elasticidade intermediada por balanceadores de carga que exige uma quantidade
minima de recursos sempre disponiveis. Desta forma o modelo proposto se mostra apropriado
para cendrios em que existe intermiténcia entre periodos de ociosidade e de necessidade por
grande quantidade de recursos computacionais, podendo lidar tanto com execugdes de curta

duracdo, através da camada FaaS, quanto longas, utilizando o Orquestrador de Contéineres.

6.5 Consideracoes Parciais

Neste capitulo foram apresentados os resultados da avaliagdo do modelo proposto, seja
através de dados sintéticos em um estudo de custos, seja através da execucdo dos cendrios
definidos na metodologia de avaliacdo. A andlise destes resultados revela que, embora o modelo
proposto esteja associado a uma perda de efici€éncia no processamento frente ao cendrio 6timo de
execucdo do jModelTest, sua ado¢do ainda € vidvel devido ao tratamento de recursos ociosos por
meio das acdes de elasticidade combinadas entre as duas camadas. Diferentemente do cendrio
base do jModelTest, o modelo proposto ndo necessita de recursos disponiveis enquanto espera

por requisicdes, evitando cobrancas em momentos de ociosidade.

Durante a anélise de custos por meio de dados simulados foi possivel compreender o compor-
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tamento que emerge da combinagdo entre as duas camadas de elasticidade do modelo proposto.
Através das tabelas e gréaficos apresentados fica evidente como se comporta a distribuicao de
custos entre as camadas conforme sdo ajustados seus parametros de funcionamento e cendrios
em execucdo. Esta andlise conjunta foi acompanhada de andlises individualizadas das camadas
de elasticidade, demonstrando as caracteristicas de cada uma e representando a manifestacao
de uma abordagem prética sobre os conceitos previamente estudados a respeito das camadas de

Function as a Service (FaaS) e de Orquestracdo de Cont€ineres.

A avaliacdo dos cendrios base do jModelTest permitiu verificar seu comportamento a medida
que € alterada a quantidade de recursos disponiveis. Estes dados sdo particularmente relevantes
para estabelecer uma base sélida de resultados, abordando ndo apenas o tempo de execug@o como
custo financeiro e métricas de variabilidade, também. Além disso, os resultados indicam uma
tendéncia de desperdicio de recursos e ociosidade que se manifestam de maneira proporcional
ao aumento de recursos computacionais disponiveis. Através de andlise do codigo—fonte da
aplicagdo em conjunto com o comportamento ineficiente observado é possivel indicar que a
maior contribui¢do vem da estratégia de Clustering Search, adotada como heuristica para evitar a
busca exaustiva e que funciona através de fases de execu¢do que contemplam de 8 a 120 tarefas

paralelas em até seis etapas.

A seguir foram apresentados os resultados referentes a utiliza¢do do modelo He-lastic
medidos através do protétipo implementado. Conforme definido ma Metodologia de Avaliacdo
(Capitulo 5), os cendrios foram divididos em trés grupos, conforme a utilizacao das camadas
de elasticidade, com um cendrio utilizando apenas FaaS (C'), trés cendrios utilizando somente
Orquestragdo de Contéineres e variacdes na quantidade de recursos disponiveis (C'cs, Co1g
e Co3o) €, por fim, mais sete cendrios explorando variagdes nos parimetros do modelo com
ambas camadas de elasticidade (C),1, Ciuo, Cinzs Chuay, Chuss Cie € Crpr). Uma diferenca
sobre os resultados do jModelTest foi que, apesar a Variancia se manter baixa ao longo de
todos os resultados, foi observado um aumento nos Coeficientes de Variacao dos resultados,
especificamente nos arquivos que fazem a transicdo entre camadas, contudo a suspeita € que
este efeito foi ocasionado pela redu¢c@o no numero de amostras, consequéncia do aumento na

quantidade de cendrios avaliados.

A avaliacdo dos resultados que utilizam apenas a camada FaaS resultou na execuc¢do incom-
pleta dos cendrios em fungdo dos arquivos maiores e que ultrapassavam os limites de recursos e
tempo de execucdo estabelecidos pela tecnologia. Contudo, ainda assim foi possivel obter valio-
sas informagdes a respeito da quantidade de Processos paralelos em execucdo, que se mostrou
geralmente muito proxima ao nivel méximo de paralelismo da execug¢do por etapas. Também
foi possivel verificar indicios do comportamento de retries imposto pelo AWS Lambda, servico
utilizado para executar a camada FaaS, e como eles afetam a performance sob o ponto de vista
do tempo de execucdo e a capacidade de processar integralmente os arquivos do dataset. Cabe
mencionar também que os resultados de tempo de execu¢do, quando comparados aos tempos nos

cendrios de avaliacdo do jModelTest, indicam que, para os arquivos que foram completamente
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processados, a camada FaaS leva de 8% a 84% do tempo, uma melhoria que se mostra ineficiente

pois requer uma quantidade maior de recursos.

Ao analisar os resultados a execu¢do baseada somente na Orquestracdo de Contéineres
um dos objetivos foi determinar o comportamento de elasticidade adotado pelo servico AWS
Batch, responsavel por esta camada. A respeito dos tempos de execugdo foi possivel observar
um alto custo inicial, que se manifesta no tempo de execucdo dos arquivos menores, onde o
overhead inicial acaba dominando o tempo total de execucdo. Quando comparados aos cendrios
do jModelTest fica evidente que este tipo de atraso inviabiliza o uso da camada de Orquestragdo
de Contéineres para pequenos arquivos. Contudo, no caso dos maiores arquivos do dataset, esta
demora na execucdo € progressivamente mitigada até se reverter em tempos de execug¢do mais

vantajosos no caso dos arquivos 10-Birds e 12-stamatakis-59.

O comportamento de elasticidade foi demonstrado graficamente juntamente com a quantidade
de tarefas aguardando execug¢do, o que permitiu verificar como o gerenciador de elasticidade se
comporta em diferentes situa¢des de carga. No geral € possivel dizer que houve uso conservador
de thresholds de elasticidade, o que pode ser visto pelo tempo que o gerenciador de elasticidade
leva para descartar recursos ociosos. Também foi possivel observar que a estratégia de Clustering
Search adotada pela aplicacao jModelTest pode confundir o gerenciador de elasticidade, causando
atrasos até que acdes corretivas sejam tomadas e reequilibrem a relagdo de carga e recursos. De
maneira geral foi possivel determinar que a camada de Orquestracao de Conté€ineres € melhor
adaptada para o tratamento de processos de maior duracdo e com menor amplitude nas variacoes

de carga.

Os resultados dos cenarios com ambas camadas de elasticidade funcionando em conjunto
mostrou que o modelo He—lastic é capaz de tirar proveito das melhores caracteristicas de cada
camada. Nos extremos do dataset, ou seja, nos menores € maiores arquivos, a performance do
modelo se equipara a do jModelTest, contudo a interacio entre as duas camadas da origem a um
significativo overhead que ocorre na transi¢ao entre as camadas. Neste caso merece destaque o
caso do arquivo 08-HIV_vpu.ref2, cujo tempo de execucdo em alguns cendrios chegou a levar

10 vezes aquele observado nos cendrios do jModelTest.

Apesar do elevado nivel de overhead associado a transi¢c@o entre camadas, € possivel como
possiveis pontos de melhoria o controle sobre a quantidade de retries executados na camada FaaS,
assim como a politica de backoff exponencial, que € apropriada para uma ampla variedade de
falhas, mas que, no caso do protétipo, nao faz diferenga. Contudo, os dados obtidos nos cendrios
de avaliacdo definidos neste trabalho ndo permitem estabelecer com seguranga os motivos que
causam esta degradagdo de performance, indicando a necessidade de investigagcdes futuras sobre

a transi¢do entre as camadas de elasticidade.

Por fim, o capitulo apresentou uma andlise do ponto de vista do custo financeiro, contem-
plando os cendrios com ambas camadas de elasticidade ativas e comparando-os com 0s cendrios
do jModelTest. Dentre os sete cenarios do modelo He—lastic foram escolhidos trés para com-

paracdo direta com trés outros cendrios de avaliacao do jModelTest, onde o casamento entre
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eles foi realizado em func¢do da quantidade de CPUs utilizada. Nesta comparagdo foi possivel
determinar que o overhead de custo associado a utilizacdo do modelo proposto estd contido na
faixa entre 4% e 9% acima do custo do jModelTest em cendrio andlogo. Quando associados ao
tempo de execucdo, estes impactos podem ser avaliados através de um indicador de ineficiéncia
do He-lastic, que apresenta um comportamento ascendente, e portanto acompanha a quantidade
de recursos disponiveis, estando contido na faixa entre 6% e 16%.

Contudo, € necessario ponderar que, apesar do impacto de performance e custo do modelo
proposto, sua arquitetura permite o descarte total de recursos em momentos de ociosidade. Desta
forma, ndo hé a necessidade de nenhum servidor ou VM aguardando requisi¢des de clientes,
diferentemente do modelo de execugdo do jModelTest, e até mesmo de outras abordagens de
elasticidade. Ao comparar os tempos de execugao e custos incorridos exclusivamente durante
o cdlculo do jModelTest, este tralho assume métricas 6timas de execucgdo, desconsiderando
custo associado ao tempo de ociosidade dos recursos utilizados na execu¢do. Desta forma, a
andlise de viabilidade de uso do modelo He-lastic deve considerar ndo somente as métricas
de tempo de execugdo e custo, como também um fator de ociosidade, que determinard o ponto
de equilibrio entre a abordagem proposta e o modelo de execucdo do jModelTest. Embora o
fator de ociosidade seja uma caracteristica especifica para cada cendrio de utilizacao, implicando
conhecimentos especificos ndo contemplados neste trabalho, € possivel adotar uma regra de
referéncia, com base no indicador de ineficiéncia do modelo, em que a utilizacao do He—lastic
se justifica em casos onde o nivel de ociosidade ultrapassa 5% a 15%, conforme a quantidade de

recursos utilizados.
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7 CONCLUSAO

“The difference between winning and losing
is most often not quitting.”

Walt Disney

A biologia, assim como diversas outras dreas do conhecimento, se beneficia de recursos
tecnoldgicos para aumentar sua produtividade (DENNING; ROSENBLOOM, 2009). Tao
importante sdo estas ferramentas que sua utilizacdo deu origem a uma sub—darea especifica, a
bioinformaética que unificou pesquisadores da ciéncia da computacgdo, biologia e até mesmo
medicina para enfrentar problemas como o mapeamento do genoma humano (VENTER et al.,
2001). Apesar dos frutos desta unido, paradigmas mais recentes como a computagao em nuvem
ainda sdo ausentes em se tratando de aplicacdes para filogenética. Através de um levantamento
bibliografico, apresentado na Tabela 11 e sumarizado, do ponto de vista computacional, pela
Tabela 10 foi possivel confirmar a hipotese da baixa penetracdo de novas tecnologias como
processamento em GPU, elasticidade e balanceamento de carga.

Atuando especificamente no que diz respeito ao consumo eldstico de recursos, o modelo
He-lastic, descrito no Capitulo 4, langa mao de uma arquitetura baseada em duas camadas de
elasticidade para aprimorar o software jModelTest. Embora a proposta do modelo ndo se restrinja
a aplicacdo escolhida, esta decisdo deve-se a popularidade e relevancia do jModelTest para o
processo de andlise e inferéncia filogenética, além da auséncia de suporte a a¢des de elasticidade.
Como consequéncia da técnica de Clustering Search, adotada pelo jModelTest, é observada,
conforme aumentam os recursos disponiveis, uma degradacao na eficiéncia conforme descrito
pelas métricas de tempo de execugdo e custo, o que resulta em ociosidade dos recursos alocados
para execugdo.

Visando especificamente combater este cendrio, a proposta do modelo He—lastic langa mao
de uma estratégia de elasticidade em duas camadas, detalhada nas Figuras 15, 17 e 19, onde a
camada FaaS fica responsdvel por absorver tarefas de curta duragdo, e a camada de Orquestragao
de Contéineres absorve o restante das tarefas. Tal estratégia se justifica em func¢do dos pontos
fortes de cada uma das abordagens, e que sdo descritos em detalhes na Tabela 14. Enquanto
a camada FaaS tem por caracteristica fundamental o modelo de cobranca mais granular e a
ampla elasticidade embutida, ela impde limites agressivos no tempo de execugdo e recursos
disponiveis, fazendo com que ndo seja apropriada para qualquer tipo de processamento, vide
Subsecdo 2.2.5. Em contrapartida, a camada de Orquestracao de Cont€ineres alivia esta limitagao
em troca de maior fardo operacional, delegando ao usudrio a gestao de elasticidade em termos dos
mecanismos de Regra—Condi¢do—Acdo e garantias da efetiva utilizagdo dos recursos alocados.

Com o objetivo de avaliar o modelo proposto frente ao estado atual do jModelTest, um

protétipo foi desenvolvido e avaliado seguindo os procedimentos detalhados no Capitulo 5,
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sendo compostos por cendrios que buscam explorar o espaco de configuracdo dos parametros
do modelo, assim como estabelecer uma base de comparac¢do com o jModelTest através de um
conjunto de arquivos que apresenta diferentes niveis de complexidade. Os resultados obtidos
demonstram que cada camada de elasticidade exibe caracteristicas distintas, com a camada FaaS
revelando baixa laténcia e amplo paralelismo, contudo incapaz de processar os maiores arquivos
do dataset, enquanto a camada de Orquestracdo de Contéineres demonstra um grande overhead
quando entra em operacdo, fazendo com que o tempo de execugdo seja dominado por este esfor¢o
inicial na maior parte dos arquivos avaliados. A utilizacdo de ambas as camadas revela que o
modelo, a0 mesmo tempo que herda a agilidade caracteristica do FaaS nos arquivos menores,
mantém um tempo méaximo de execugdo similar a abordagem de Orquestracdo de Contéineres
para os maiores arquivos, resultando contudo, em uma significativa degradagcao de performance
associada a migracdo entre camadas de elasticidade. Pressupde-se que este comportamento tenha
origem na politica de retries imposta pela implementacdo da camada FaaS, assim como o custo
de inicializa¢do da camada de Orquestra¢do de Contéineres e a politica conservadora do seu
gerenciador de elasticidade.

Através de uma anélise de custos foi possivel quantificar o impacto decorrente da adocao do
modelo proposto, resultando em um overhead que varia de 6% a 16% conforme a quantidade de
recursos utilizados. A capacidade do modelo proposto de permanecer 0cioso com custo zero
representa um diferencial em situacdes onde hd baixa frequéncia de requisi¢des e/ou que exijam
grandes quantidades de recursos, resultando em uma cobranga efetivamente pay—per—use que se
apoia na associatividade de custos oriunda da elasticidade. Este nivel de overhead, contudo, foi
obtido assumindo que o jModelTest s6 gera custos quando esta efetivamente processando, o que
nao € necessariamente verdade, haja vista sua politica de recursos fixos, o que resulta em custos
mesmo durante periodos de ociosidade. Considerando esta conjuntura € possivel estabelecer que
o modelo He-lastic se torna atrativo a partir da faixa de 6% a 16% de ociosidade, resultando
em uma utilizac@o de recursos mais eficiente, em funcao da elasticidade, e mais econdmica por

conta do modelo de precificacdo da computagdo em nuvem.

7.1 Contribuicoes

O presente trabalho buscou, através do modelo He-lastic, enderegar as lacunas de pesquisa
reveladas pela andlise de trabalhos relacionados, recorrendo, na sua proposta, a uma estratégia de
elasticidade em duas camadas que visa atender, de maneira eficiente, processos com uma ampla
variacdo no esforco computacional. Dentre as contribuicoes realizadas ao longo da pesquisa,

destacam-se trés:

1) Modelo He-lastic: partindo de um dos mais populares projetos de software filogenético,
foi proposto um modelo, descrito na Figura 19, que permite um comportamento verda-
deiramente eldstico no aproveitamento de recursos computacionais e capaz de lidar com

tarefas de ampla variacdo na complexidade para que seu uso seja mais eficiente do ponto
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de vista computacional e financeiro. Este modelo adota uma estratégia de elasticidade
combinada em dois niveis (Figura 15) que pode ser generalizada e aplicada a uma série de
problemas computacionais cuja caracteristica marcante € a heterogeneidade e amplitude
no esforco computacional de suas etapas paralelas, sendo dividido em uma camada de
elasticidade agressiva mas limitada em termos do tempo de execucao (FaaS), e uma ca-
mada de elasticidade mais estdvel e configurdvel, indicada para processamentos de média

e longa duracdo (Orquestrador de Contéineres);

2) Estudo de Custos: que demonstrou, por meio de dados sintéticos, as caracteristicas da
interacdo entre as duas camadas de elasticidade utilizadas pelo modelo proposto no que diz
respeito ao custo financeiro apresentando, também, as caracteristicas de custo das camadas
de elasticidade de maneira independente, o que permite compreender melhor cada camada

assim como sua estrutura de custos e cendrios ideais de utilizagdo.

3) Taxonomia: com base no levantamento bibliografico realizado no contexto deste trabalho e
objetivando um entendimento compartilhado no ambito da filogenética e suas ferramentas,

foi elaborada uma taxonomia apresentada na Figura 8;

Com base nestas contribui¢des esperamos, ao longo dos préximos meses, elaborar e submeter

multiplos artigos detalhando nossa abordagem e os resultados obtidos.

7.2 Limitacoes

Com base nos resultados obtidos foi possivel perceber que a abordagem do He-lastic encontra
algumas limitacdes que, dependendo do grao de paralelismo, medido neste trabalho por meio dos
arquivos do dataset, podem ir de negligencidveis a completamente impeditivas. De maneira geral
foi possivel estabelecer que o modelo proposto se comporta de maneira satisfatéria, incorrendo
em um overhead de até 16% conforme a Tabela 40. Contudo, nota-se também, a existéncia
de uma faixa no espaco de configuragdes do modelo com alto nivel de ineficiéncia, e que esta
associada a ocorréncia de transi¢des entre as camadas de elasticidade, conforme demonstram as
métricas obtidas por meio do protétipo desenvolvido.

Os resultados indicam que a inefici€ncia observada na transi¢do entre camadas seja oriunda de
caracteristicas dos servi¢os de computacdo em nuvem utilizados para implementar as camadas de
elasticidade, onde € possivel mencionar a imposicao de retries e a politica de backoff exponencial
na camada FaaS, atendida pelo servico AWS Lambda, assim como o comportamento conservador
do gerenciador de elasticidade do servico AWS Batch, que implementa a camada de Orquestragado
de Contéineres. Entretanto, os dados obtidos ndo permitem uma andlise conclusiva e que viabilize
a atribuicdo destes comportamentos, permanecendo em aberto a questdo sobre a origem destas
ineficiéncias, que podem ser intrinsecas ao modelo proposto, ou entdo consequéncia das escolhas

realizadas durante a implementacdo do prototipo.
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7.3 Trabalhos Futuros

A medida que foram analisados os resultados dos cendrios de avaliacdo, ficam claras determi-

nadas caracteristicas e comportamentos do modelo proposto. E natural que dentre as descobertas

reveladas pela andlise dos resultados existam pontos de melhoria e aprimoramento conforme

anteriormente mencionado. Desta forma, as sugestdes a seguir apresentam oportunidades de

investigacao e aperfeicoamento do presente trabalho:

1)

2)

3)

4)

5)

Otimizagado da Transi¢@o entre Camadas: conforme indicado pelos resultados deste traba-
lho, hé a necessidade de dedicar atengdo especial para os custos associados a transi¢cao
de camadas, como € o caso do arquivo 08-HIV_vpu.ref2, que chega a apresentar uma
degradacgdo de 1084% em casos extremos. Embora dois fendmenos se apresentem como
provaveis causas, os resultados aqui obtidos ndo permitem atribui¢do quanto a causa raiz

deste comportamento, carecendo de investigacdo aprofundada;

Determinar o Comportamento de Grandes Arquivos: embora o dataset de avaliagdo
contemple o arquivo 12-stamatakis-59, que pode ser considerado grande frente aos demais,
foi possivel perceber através das andlises graficas e tabelas que este arquivo apresenta
um comportamento distinto dos anteriores. Contudo, a auséncia de outros arquivos tao
grandes quanto, ou maiores do que ele, dificulta extrapolar o comportamento e afirmar
se as caracteristicas observadas em seu processamento representam uma tendéncia e sao

preservadas conforme crescem os arquivos utilizados como entrada no célculo;

Desenvolvimento de uma Heuristica: assim como abordado na Subsecdo 5.4.4, € possivel
obter ganhos de performance e reducdo de custo financeiro através da aplicacdo de uma
heuristica capaz determinar quando € vantajoso que uma solicitacdo seja processada
diretamente pela camada de Orquestragdo de Contéineres, pulando completamente a
camada FaaS, seja porque € possivel prever que tal requisicdo ndo podera ser atendida com
os recursos e limites estabelecidos, ou porque a camada de Orquestracdao de Contéineres ja

estd ativa e tem slots de processamento livres;

Reaproveitamento de Processos na camada FaaS: nos arquivos muito pequenos, como o 01-
aP6, foi detectado um impacto de performance significativo em termos percentuais devido
ao overhead incorrido pela inicializacdo dos processos da camada FaaS, que acaba se
tornando significativo frente ao curto tempo de execu¢do do cdlculo. Este comportamento
se origina da decisdao de executar cada teste de adequagdo dos sistemas de substitui¢ao
molecular em uma tarefa do FaaS, sendo que, para as tarefas de curtissima duracio, seria
mais eficiente manter um nimero menor de unidades de execugdo ocupadas com multiplas

tarefas até que expirem seus timeouts.

Aperfeicoar a Métrica de Custo: as grandes diferencas oriundas da computagdo baseada

em FaaS impediram o uso de uma métrica de custo capaz de unificar medidas oriundas



6)

7)
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da computacdo tradicional, eldstica e por meio de FaaS. Desta forma, uma métrica com-
partilhada e normalizada dentre os tr€s cendrios seria ideal para remover a dependéncia
no fator financeiro, que ¢é estabelecido por provedores de computacdo em nuvem e inclui
fatores econdmicos que nao sao necessariamente relevantes para uma andlise académica
de viabilidade;

Aperfeicoar a Taxonomia: apesar de cumprir os objetivos propostos neste trabalho, a taxo-
nomia elaborada teve de recorrer a categorias como ‘Outras Finalidades’para contemplar
todos os resultados do levantamento bibliogréfico, constituindo um evidente ponto de

aprimoramento devido a grande quantidade de elementos nesta categoria;

Estabelecer um Conjuntos de Dados: a criagdo de datasets apropriados para representar de
maneira fiel as necessidades de pesquisadores da bioinformadtica permanece uma questao
em aberto, principalmente no que diz respeito a avaliacdo de softwares que realizam testes

de adequacdo de sistemas de substituicdo molecular, como € o caso do jModelTest.
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Tabela 42 — Quantidade de citacdes para cada trabalho encontrado no levantamento bibliografico

(continua)

Projeto Citagdes
PHYLIP (FELSENSTEIN, 1989) 26148
MEGA (KUMAR; STECHER; TAMURA, 2016) 22463
MUSCLE (EDGAR, 2004) 21288
modeltest (POSADA; CRANDALL, 1998) 20139
mrBayes (HUELSENBECK; RONQUIST, 2001) 18909
paup* (SWOFFORD, 2002) 17779
jmodeltest (POSADA, 2008) 7725
PhyML (GUINDON et al., 2010) 6776
jmodeltest2 (DARRIBA et al., 2012) 6053
EMBOSS (RICE; LONGDEN; BLEASBY, 2000) 6020
T-Coffee (NOTREDAME et al., 2000) 5878
PAML (YANG, 2007) 5824
RAxML (STAMATAKIS, 2014) 5726
ARB (LUDWIG et al., 2004) 5416
splitstree (HUSON; BRYANT, 2006) 4943
Clustal Omega  (SIEVERS et al., 2014) 4907
CIPRES (MILLER; PFEIFFER; SCHWARTZ, 2010) 3627
GARLI (ZWICKL, 2006) 3316
SeaView (GOUY; GUINDON; GASCUEL, 2010) 2990
Phylogeny.fr (DEREEPER et al., 2008) 2912
ProtTest (ABASCAL; ZARDOYA; POSADA, 2005) 2685
mesquite (MADDISON; MADDISON, 2018) 2650
tree-puzzle (SCHMIDT et al., 2002) 2471
PHYSIG (BLOMBERG; GARLAND:; IVES, 2003) 2300
phylo_win (GALTIER; GOUY; GAUTIER, 1996) 2254
HyPhy (Kosakovsky Pond; FROST; MUSE, 2005) 1966
simplot (LOLE et al., 1999) 1896
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Tabela 42 — Quantidade de citagdes para cada trabalho encontrado no levantamento bibliografico

(continuagdo)

Projeto Citagdes
CONSEL (SHIMODAIRA; HASEGAWA, 2001) 1764
PHYML-aLRT (ANISIMOVA; GASCUEL, 2006) 1680
BioNJ (GASCUEL, 1997) 1486
fasttree (PRICE; DEHAL; ARKIN, 2009) 1357
fastDNAmI (OLSEN et al., 1994) 1212
treefinder (JOBB; Von Haeseler; STRIMMER, 2004) 1118
MOLPHY (ADACHI; HASEGAWA, 1996) 936
PhyloBayes (LARTILLOT; PHILIPPE, 2004) 897
modelgenerator (KEANE et al., 2006) 848
BEAST (DRUMMOND et al., 2002) 830
DNAML (FELSENSTEIN; CHURCHILL, 1996) 830
IQ-TREE (NGUYEN et al., 2015) 708
DNArates (MAIDAK et al., 1994) 697
GALAXY (AFGAN et al., 2016) 462
SIMMAP (BOLLBACK, 2006) 425
DTModSel (MININ et al., 2003) 377
rate4site (MAYROSE et al., 2004) 323
TipDate (RAMBAUT, 2000) 317
kakusan (TANABE, 2011) 315
QuickTree (HOWE; BATEMAN; DURBIN, 2002) 245
PRAP (MULLER, 2004) 225
SLR (MASSINGHAM; GOLDMAN, 2005) 200
PhyloNET (THAN; RUTHS; NAKHLEH, 2008) 192
PAL (DRUMMOND; STRIMMER, 2001) 179
Concaterpillar ~ (LEIGH et al., 2008) 162
TNT (GOLOBOFF; CATALANO, 2016) 161
IQPNNI (VINH; Von Haeseler, 2004) 146
SEMPHY (FRIEDMAN et al., 2002) 145
GZ-gamma (GU; ZHANG, 1997) 145
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Tabela 42 — Quantidade de citagdes para cada trabalho encontrado no levantamento bibliografico

(continuagdo)

Projeto Citagdes
TreeFit (KALINOWSKI, 2009) 116
Bio++ (DUTHEIL et al., 2006) 114
Phylemon 2.0 (SANCHEZ et al., 2011) 110
nhPhyML (BOUSSAU; GOUY, 2006) 110
Phylemon (TARRAGA et al., 2007) 107
ALIFRITZ (FLEISSNER; METZLER; Von Haeseler, 2005) 100
SSA (SALTER; PEARL, 2001) 99
SeqState (MULLER, 2005) 98
MultiPhyl (KEANE; NAUGHTON; MCINERNEY, 2007) 75
METAPIGA (HELAERS; MILINKOVITCH, 2010) 73
segminator (ARCHER et al., 2010) 71
PROCOV (WANG et al., 2007) 66
DPRML (KEANE et al., 2005) 59
BOSQUE (RAMIREZ-FLANDES; ULLOA, 2008) 58
passml (LIO et al., 1998) 56
PARAT (MEYER; Von Haeseler, 2003) 46
McRate (MAYROSE; MITCHELL; PUPKO, 2005) 28
DAMBE (XIA, 2017) 27
CoMET (LEE et al., 2006) 26
PhyML-Multi ~ (BOUSSAU; GUEGUEN; GOUY, 2009) 15
EDIBLE (MASSINGHAM; GOLDMAN, 2000) 15
PhyNav (Le Vinh; SCHMIDT; HAESELER, 2005) 14
EREM (CARMEL et al., 2010) 8
mixturetree (CHEN; ROSENBERG; LINDSAY, 2011) 3
CodeAxe (SAUNDERS; GREEN, 2007) 2
MrModeltest (NYLANDER, 2004) 0
PhyloCoco (CATANZARO; PESENTI; MILINKOVITCH, 2008) 0

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Figura 48 — Diagrama conceitual da abordagem tradicional para obtencao de elasticidade em
um contexto de computacdo em nuvem: um balanceador de carga distribui as requisi¢cdes para
diversas réplicas de uma maquina virtual enquanto um monitor de recursos avaliam o estado das
réplicas e sugerem acoes ao gerenciador de elasticidade com o objetivo de adequar os recursos
disponiveis a carga computacional.
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Fonte: Elaborado pelo autor.
Fluxo de Execucao:

1. Um ndmero arbitrdrio de requisi¢des sdo geradas na Internet;

2. Dentro de um ambiente de computagdo em nuvem, um balanceador de carga
absorve estas requisicdes e as distribui para um grupo de mdaquinas virtuais
configuradas em uma unidade de elasticidade, tipicamente de maneira round-
robin;

3. Um servico de monitoramento de recursos oferecido pelo provedor de computacio
em nuvem emite métricas de uso a respeito do consumo de recursos das maquinas
virtuais;

4. Através do gerenciador de elasticidade sdo executadas as tuplas do tipo ‘Regra —
Condigdo — A¢do’, previamente configuradas pelo usudrio e que determinam
como a unidade de elasticidade deve reagir, seja adicionando ou removendo
réplicas;

5. No caso de excesso de demanda um conjunto de novas maquinas virtuais podem
ser criadas, distribuindo a carga entre todas as disponiveis.



