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RESUMO

A utilizagdo de aglomerados de computadores na solucao de problemas que
demandam grande quantidade de recursos computacionais vem se mostrando uma
alternativa interessante. Aglomerados sao economicamente viaveis e de facil manutencao,
oferecendo poder computacional equivalente ao de supercomputadores. No entanto,
o desenvolvimento de aplicagoes para este tipo de arquitetura é complexo, uma vez
que envolve questoes nao presentes na programagao seqiiencial, como a comunicagao
de dados e a sincronizagao de tarefas concorrentes, problemas estes que, em geral, sao
tratados em supercomputadores por pacotes de software especializados. Neste contexto,
este trabalho apresenta o desenvolvimento de um mecanismo de suporte a comunicagao
sobre aglomerados de computadores, focado na exploracao desta plataforma de hardware
para o processamento de alto desempenho. O mecanismo criado e disponibilizado
sob a forma de uma biblioteca de fungoes em C, é baseado no modelo de Mensagens
Ativas. Sua implementacao é realizada na camada aplicativa, empregando técnicas
de multiprogramagao leve como recurso de programacao. Para atestar a necessidade
de tal mecanismo de comunicacao e aferir o desempenho da biblioteca implementada,
uma aplicacao apresentando reais necessidades de processamento em aglomerados é
apresentada e discutida: o alinhamento de seqiiéncias bioldgicas. No caso especifico, as
necessidades do alinhamento de seqiiéncias refletem seu custo computacional e, em par-
ticular, seu consumo de memoéria. Além da aplicacao real, o projeto e a implementacao
do mecanismo de comunicagao também consideraram sua introducao no ambiente
Anahy para processamento de alto desempenho sobre aglomerados de computadores. A
avaliacao da biblioteca de comunicacao desenvolvida ¢é realizada pela implementacao de
um protétipo de uma aplicacao para alinhamento de seqiiéncias bioldgicas utilizando
métodos de programacao dinamica e de uma aplicacao para calculo do Numero de
Fibonacci.

Palavras-chave: Alinhamento de seqiiéncias. Processamento de Alto Desempenho.
Memoria distribuida. Mensagens Ativas. Multiprogramacao leve.



ABSTRACT

The use of cluster of computers for solving problems that require a great quantity
of computational resources is becoming an interesting alternative. Clusters are economi-
cally feasible and of easy maintenance, offering a computational power equivalent to that
of supercomputers. However developing applications for this kind of architecture is com-
plex because it involves issues that are not present in the sequential programming such
as data communication and concurrent tasks synchronization, problems that usually are
handled by specialized software packages in supercomputers. Considering this context,
this work presents the development of a mechanism for supporting communication on
clusters of computers focused on exploring this hardware platform for high performance
processing. The mechanism was created as a library of functions written in C and it is
based on the Active Messages model. Its implementation was performed on the applica-
tive level, using light multiprogramming techniques as programming resource. In order
to prove the need of such communication mechanism and to measure the performance of
the implemented library, an application with real processing needs in clusters is presented
and discussed: the alignment of biological sequences. In this specific case, the needs of the
sequences alignment reflect its computational cost and particularly its memory consump-
tion. Besides the real application, the project and implementation of the communication
mechanism considered also its introduction in the Anahy environment for high perfor-
mance processing on clusters of computers. The evaluation of the communication library
developed was achieved by implementing a prototype application for alignment of biolo-
gical sequences using dynamic programming methods and an application for calculating
the Fibonacci Number.

Key-words: Sequence alignment. High Performance Processing. Distributed memory.
Active Messages. Multithreading.
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1 INTRODUCAO

A cada ano, diferentes grupos de pesquisa disponibilizam novos genomas com-
pletamente seqiienciados, fazendo com que o nimero de informagoes nos bancos de da-
dos publicos cresga, exponencialmente, em um fator entre 1.5 e 2 todo ano (SCHMIDT;
SCHRODER; SCHIMMLER, 2002). Para manipular eficientemente esta enorme quantidade
de dados gerada em laboratoério, a Bioinformatica surgiu como auxilio aos pesquisadores,
unindo profissionais de diferentes dreas. Dentre as tarefas da Bioinformatica, o alinha-
mento de sequiéncias é considerada a operacao basica mais importante, servindo como

base para operacoes mais complexas (SETUBAL; MEIDANIS, 1997).

Needleman e Wunsch (NEEDLEMAN; WUNSCH, 1970), Sankoff (SANKOFF, 1975)
e Smith e Waterman (SMITH; WATERMAN, 1981), deram inicio, na década de setenta,
ao estudo do problema do alinhamento de seqiiéncias, baseando-se no método de pro-
gramagao dinamica. Em estudos mais recentes, técnicas de aprendizado de méquina,
como Simulated Annealing ((ISHIKAWA et al., 1993), (KIM; COLE, 1993)), Algoritmos
Genéticos ((NOTREDAME; HIGGINS, 1996), (ZHANG; WONG, 1997), (ZALIZ, 2001)),

dentre outras, estao sendo propostas para casos de alinhamentos mais complexos.

Considerando as diversas técnicas utilizadas para alinhar seqiiéncias ((NEEDLE-
MAN; WUNSCH, 1970), (SANKOFF, 1975), (SMITH; WATERMAN, 1981), (ISHIKAWA et
al., 1993), (KIM; COLE, 1993), (NOTREDAME; HIGGINS, 1996), (ZHANG; WONG, 1997),
(ZALIZ, 2001)), é provado matematicamente que um alinhamento 6timo é obtido como
resultado quando se utiliza o método de programacao dinamica (GUSFIELD, 1997). Esta

precisao facilita o trabalho dos bidlogos, pois quanto mais precisos forem os resultados,
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mais significativas serao as informacoes fornecidas, podendo-se, por exemplo, prever in-
formagoes estruturais, funcionais e evoluciondrias das seqiiéncias (GUSFIELD, 1997). No
entanto, esta é uma operacao que requer muito célculo (YAP; FRIEDER; MARTINO, 1998),
envolvendo muito tempo de execucao e requerendo computadores com grande quantidade

de memoria disponivel.

Duas alternativas surgem neste caso: ou se reduz a sensitividade do alinhamento ou
se desenvolve hardware especializado. A primeira solugao faz uso de métodos heuristicos
como FASTA (PEARSON; LIPMAN, 1988) ¢ BLAST (ALTSCHUL et al., 1990) para rea-
lizar o alinhamento. Tais algoritmos sao cerca de 40 vezes mais rapidos que as melhores
implementacgoes de Smith-Waterman desenvolvidas até o momento, porém, por serem
menos sensitivos, podem perder informagoes biologicamente relevantes (LAU, 2000). Por
outro lado, a segunda solucao trata do desenvolvimento de hardware com propdsito es-
pecial, como Paracel’s GeneMatcher e Compugen’s Bioaccelerator. Tais maquinas sao
capazes de processar milhoes de comparacoes por segundo, podendo ser expandidas e

atingir velocidades muito superiores (YANG, 2002).

A segunda solucao aparece como sendo a mais indicada quando se buscam resul-
tados 6timos para o alinhamento, sem precisar preocupar-se com questoes de tempo e
memoéria. Porém, é praticamente inviavel para a maioria dos usuarios adquirir maquinas
como as citadas anteriormente, uma vez que este tipo de hardware requer altos investi-
mentos financeiros. Como alternativa de solucao de hardware, surgiram os aglomerados
de computadores!, que podem ser definidos como sendo um sistema de computacao pa-
ralela composto por um conjunto de computadores independentes trabalhando de forma
integrada como se fosse um recurso computacional tinico (BUYYA, 1999). Os aglomerados
sao mecanismos eficientes na obtencao de alto desempenho e disponibilidade de meméria
e, por serem construidos com pecas comuns, encontradas com facilidade no mercado, a
relacao custo-beneficio de um aglomerado é mais baixa que a encontrada em supercom-

putadores (PASIN; KREUTZ, 2003).

L Clusters of workstations.
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Apesar de mostrarem-se como excelente alternativa, a utilizacao de aglomerados
de computadores esbarra em um problema ainda sem solucao eficiente: além de serem
poucas, as interfaces de programacao para este tipo de arquitetura oferecem pouco con-
forto ao programador. Para que possa obter um programa que tire proveito dos recur-
sos oferecidos por aglomerados, o programador necessita, primeiramente, decompor sua
aplicagao em diversas atividades concorrentes e estabelecer os critérios de sincronizagao
entre estas atividades, para, em seguida, poder mapea-las sobre os recursos disponiveis
(CAVALHEIRO, 2004). Em alguns casos, o programador necessita introduzir alguma es-
tratégia de distribuigao da carga gerada pelo programa em execucgao entre os recursos de
processamento; em outros, o proprio ambiente possui recursos de escalonamento capazes
de distribuir a carga computacional gerada por um programa. Anahy (CAVALHEIRO;
DALL’AGNOL; VILLA REAL, 2003), Athapascan-1 (GALLILEE et al., 1998), Cilk (BLU-
MOFE et al., 1995) e Jade (RINARD; LAM, 1998) sao exemplos de ambientes para o
processamento paralelo, com esta ultima caracteristica, que podem ser encontrados na

literatura.

1.1 MOTIVACAO

A crescente disponibilidade de dados bioldgicos para serem tratados e a necessi-
dade cada vez maior de métodos eficientes para preparar e analisar tais dados, torna
necessario o desenvolvimento de solugoes eficientes, capazes de fornecer resultados bio-
logicamente relevantes e em tempo habil. Considerando-se a falta de recursos financeiros
em muitas institui¢oes, a utilizacao de aglomerados de computadores mostra-se como

excelente solugao.

Apesar de os aglomerados apresentarem-se como fortes candidatos a resolucao do
problema, ainda é trabalhoso desenvolver aplicagoes para alto desempenho capazes de tirar
proveito das vantagens oferecidas por esta classe de arquitetura. As ferramentas existen-

tes exigem intervencao direta do programador no momento de preparar sua aplicacao
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de forma a utilizar melhor os recursos de hardware disponiveis. Em particular, em se
tratando de uma arquitetura com memoria distribuida, uma das questoes de maior im-
pacto no desenvolvimento de programas sao os mecanismos de comunicacao empregados.
Diversas ferramentas de comunicagao encontram-se disponiveis para arquiteturas do tipo
aglomerados, embora poucas tenham sido desenvolvidas tendo como finalidade o proces-

samento de alto desempenho.

1.2 CONTEXTO DO TRABALHO

O presente trabalho foi desenvolvido no contexto do projeto Anahy. Anahy ¢ uma
ferramenta para exploracao de processamento de alto desempenho em aglomerados de
computadores. Ela se caracteriza por explorar um diagrama de fluxo de dados descrevendo

a aplicacao em termos de dependéncias de dados entre tarefas.

No contexto do projeto, o presente trabalho visa a implementacao de uma aplicagao
real sobre aglomerados de computadores, em seus termos gerais. Para tanto, foi desen-
volvida uma biblioteca de comunicagao sobre a qual a referida aplicacao foi implementada
observando os modelos de programacao e execucao de Anahy. O trabalho é completado
com uma analise do uso desta biblioteca como componente do suporte executivo de Anahy.
Trabalhos futuros deverao levar em consideracao questoes aprofundadas de balanceamento
de carga e demais especificidades dos algoritmos de alinhamento e seus usos, bem como

a introducao definitiva de suporte a comunicacao em Anahy:.

1.3 OBJETIVOS

Neste trabalho é proposta uma ferramenta de comunicacao sobre aglomerados que
seja de facil utilizacao e que, ao mesmo tempo, proporcione uma diminuicao de perdas
de desempenho ocasionadas por laténcias nas comunicagoes. Para atender ao primeiro
requisito, busca-se um conjunto reduzido de funcionalidades, capazes de atender a todas

as necessidades de programacao em aglomerados. O segundo objetivo é alcancado com o



17

emprego de duas importantes estratégias: a de multiprogramacao leve? (VALIANT, 1990)
e a de Mensagens Ativas (EICKEN et al., 1992). Para validar a ferramenta proposta, serao
desenvolvidas duas aplicagoes, uma para o célculo do Numero de Fibonacci e outra para

o alinhamento de seqiiéncias biologicas.

1.3.1 Objetivo Geral

Desenvolvimento de um mecanismo de suporte a execucao de aplicagoes em ar-
quiteturas com memoria distribuida, utilizando Mensagens Ativas e multiprogramacao

leve (PERANCONI; CAVALHEIRO, 2004, 2005).

1.3.2 Objetivos Especificos

Atingir o objetivo geral deste trabalho implica em atender uma série de objetivos
especificos associados tanto a modelagem e construgao do mecanismo de comunicacao

como a sua avaliacao através de seu emprego em uma aplicacao real.

Estes objetivos especificos sao listados a seguir, identificando onde encontram-se

abordados no texto e publicagoes onde estes aspectos sao contemplados.

Modelagem e implementacao do mecanismo de comunicagao entre os nés de um

aglomerado de computadores, utilizando Mensagens Ativas (Capitulo 6);

Integracdo do mecanismo com o ambiente Anahy (Segdes 5.5, 6.3, 6.4 e 7.3,

(DALL’AGNOL et al., 2004), (DALL’AGNOL et al., 2005));

Implementacao de uma aplicagdo sintética para avaliacdo (cdlculo do Nimero de

Fibonacci) (Secao 7.1);

Implementacao de uma aplicagao para alinhamento de seqiiéncias biolégicas (Secao

7.2, (LERMEN; PERANCONI; CAVALHEIRO, 2004b, 2004c, 2004a));

2 Multithreading
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e Validacao do mecanismo de comunicagao através das aplicagoes implementadas

(Segoes 7.1.3, 7.2.5, 7.2.6 e 7.4, (CORDEIRO et al., 2005)).

1.4 ORGANIZACAO DO TEXTO

Os demais capitulos da presente dissertacao de Mestrado encontram-se organizados

COomo segue.

O Capitulo 2 apresenta alguns conceitos basicos de Biologia Molecular,
concentrando-se no problema do alinhamento de seqiiéncias. Relacionado a este tema, sao
destacados dois tipos de alinhamento (global e local) e as principais técnicas utilizadas
para alinhar seqiiéncias. Dentre estas técnicas, destaca-se a de programacao dinamica,
empregada pelo algoritmo de alinhamento local utilizado como estudo de caso neste tra-
balho. Sao destacados, ainda, alguns trabalhos referenciados na literatura que introduzem
paralelizagao ao método de programagao dinamica, de maneira a diminuir o tempo de pro-

cessamento e a possibilitar o alinhamento de seqiiéncias maiores.

No Capitulo 3 sao destacados alguns conceitos relacionados a programacao con-
corrente. Abordam-se os niveis de concorréncia que podem ser explorados em uma ar-
quitetura de suporte para execucao de aplicacoes e as principais ferramentas que podem

ser empregadas para explorar tais niveis.

O Capitulo 4 apresenta o mecanismo de Mensagens Ativas como ferramenta para
troca de mensagens entre os nés de um aglomerado, com sua conceituagao e diferentes
implementacoes. Descreve-se o funcionamento da implementagao original e das imple-
mentacoes alternativas, com destaque a implementacao desenvolvida dentro do contexto
do projeto Anahy. Sao, ainda, apresentados alguns ambientes que implementam as Men-

sagens Ativas.

No Capitulo 5 é apresentado o ambiente de programacao paralela Anahy.

Abordam-se: (7) as primitivas de programagao disponiveis ao usudrio, (i) o nicleo exe-
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cutivo do ambiente e (ii7) os servigos de escalonamento. Destaca-se, por fim, a principal
caracteristica de Anahy: realizar toda a sincronizagdo de tarefas para o programador

segundo um modelo de fluxo de dados.

O Capitulo 6 apresenta o mecanismo de suporte a execucao de aplicagoes em a-
glomerados desenvolvido neste trabalho. Destacam-se as principais caracteristicas deste
mecanismo e seu enquadramento no projeto Anahy. Sao apresentadas e descritas as pri-
mitivas de programagao disponiveis ao usudrio do mecanismo. Por fim, sao descritos os
servigos de comunicacao a serem implementados para introdu¢ao do mecanismo no am-

biente Anahy, o que tornard tal ambiente operacional para aglomerados de computadores.

O Capitulo 7 destina-se a andlise de desempenho do mecanismo desenvolvido.
Neste capitulo sao descritas as duas aplicacoes implementadas para a realizacao dos ex-
perimentos: calculo do Numero de Fibonacci e alinhamento de seqiiéncias. Para ambas
aplicacoes sao apresentados o grafo de dependéncias entre as tarefas, o algoritmo imple-

mentado e os resultados de desempenho obtidos.

No ltimo capitulo desta dissertacao, Capitulo 8, sao apresentadas as conclusoes
obtidas com o desenvolvimento do trabalho e descritos os trabalhos futuros que podem

ser desenvolvidos como extensao da presente dissertacao.



2 ALINHAMENTO DE SEQUENCIAS
BIOLOGICAS

A cada ano, disponibilizam-se novas seqiiéncias biol6gicas (DNA ou proteinas)
para serem analisadas. Pouca utilidade teriam, nao fosse a possibilidade de se extrair
informacgoes a respeito de suas funcionalidades, estruturas e evolugao. Uma das formas de
se extrair tais informacoes, consiste no alinhamento de seqiiéncias. No entanto, alinhar
seqiiéncias trata-se de um problema que demanda alto poder computacional para ser
solucionado. Dada a importancia deste assunto, o objetivo deste capitulo é apresentar

topicos relacionados a ele.

Na Secao 2.1 sao abordados alguns conceitos basicos de Biologia Molecular,
necessarios ao entendimento do restante do trabalho. A Secao 2.2 trata mais especifi-
camente do problema de alinhamento de seqiiéncias, destacando os tipos de alinhamento
e os esquemas de pontuacao utilizados no processo do alinhamento. Na Secao 2.3 sao a-
presentadas as técnicas mais utilizadas para o alinhamento de seqiiéncias, com énfase nos
algoritmos que empregam a técnica de programagcao dinamica. A Secao 2.4 destaca alguns
trabalhos que utilizam o método de programacao dinamica para realizar o alinhamento de
sequiéncias bioldgicas com o diferencial de paralelizarem tal método para acelerar o pro-
cesso do alinhamento. Por fim, na Secao 2.5 sao feitos alguns comentarios sintetizando os

principais pontos do capitulo.
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2.1 CONCEITOS BASICOS DE BIOLOGIA
MOLECULAR

Nesta secao sao apresentados alguns conceitos basicos de Biologia Molecular,
necessarios ao melhor entendimento deste trabalho. As defini¢oes aqui apresentadas estao
baseadas, principalmente, nos livros Introduction to Computational Molecular Biology
(SETUBAL; MEIDANIS, 1997) e Biologia Molecular Bésica (ZAHA; FERREIRA; PAS-

SAGLIA, 2003).

2.1.1 Vida

A natureza é formada de objetos vivos e inanimados. Enquanto os primeiros podem
mover-se, reproduzir-se, crescer e comer, participando ativamente do ambiente em que
vivem, os outros nao agem dessa forma. Se pesquisas mostraram que ambos sao compostos
pelos mesmos atomos e pelas mesmas regras fisicas e quimicas, o que, na realidade, os
difere? A resposta para esta pergunta estd no complexo arranjo de reagdes quimicas que
ocorrem dentro dos seres vivos. O que dé vida a um organismo ¢ justamente o fato dessas

reagoes nunca cessarem, pois o produto de uma reagao é consumido por outra.

As primeiras formas de vida, que surgiram ha cerca de 3,5 bilhdes de anos, eram
muito simples, mas, com o passar dos anos, estas formas evoluiram para organismos mais
complexos, chegando até os que se conhece atualmente. Porém, tanto as formas simples
de bilhoes de anos quanto as complexas de hoje, possuem uma bioquimica semelhante. Na

quimica da vida, os principais atores sao moléculas chamadas proteinas e dcidos nucléicos.

2.1.2 Proteinas

As proteinas sao um dos constituintes basicos das células e muitas das substancias
do nosso organismo sao proteinas. Elas desempenham intimeras fungoes bioldgicas, como,
por exemplo, catalisar (acelerar) rea¢oes quimicas e transportar oxigénio, e sao conhecidas

como as moléculas que realizam o trabalho celular, sendo constituidas de moléculas mais
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simples denominadas aminodcidos.

2.1.3 Acidos Nucléicos

Os acidos nucléicos sao macromoléculas de extrema importancia biolégica em todos
os organismos vivos. Além de transmitirem as células instrugdes sobre quais proteinas
sintetizar e em que quantidade, sao responsaveis por estocar e transmitir a informacao

genética na célula. Existem dois tipos de acidos nucléicos: dcido desoxirribonucléico

(DNA) e dcido ribonucléico (RNA).
2.1.3.1 DNA

Assim como uma proteina, uma molécula de DNA é uma cadeia (fita) formada por
moléculas mais simples. No caso do DNA, porém, esta cadeia é dupla e cada cadeia possui
uma espinha dorsal que consiste de repeticoes da mesma unidade bésica. Esta unidade
é formada por uma molécula de agucar, chamada 2 -desoxirribose, ligada a um residuo
fosfato. A molécula de actcar contém cinco atomos de carbono numerados de 1°a 57,
como apresentado na Figura 1. A ligacao que cria a espinha dorsal se da entre o carbono
3" de uma unidade, o residuo fosfato e o carbono 5” da proxima unidade. Devido a isso,
as moléculas de DNA possuem uma orientacao que, por convencao, inicia no 5” e termina
no 3’ (5 — 37). Mesmo estando ligadas, cada fita preserva sua prépria orientagao e as

duas orientagoes sao opostas (5° — 3" e 3° — 57), sendo fitas antiparalelas.

Na Figura 1 pode-se observar que, a cada carbono 1~ esta ligada uma molécula
chamada base. Para o caso do DNA, existem quatro tipos de bases: adenina (A), guanina
(G), citosina (C) e timina (T). Uma unidade bésica de uma molécula de DNA consistira,
entao, de um acucar, um residuo fosfato e uma base, formando um nucleotideo. Um

conjunto de nucleotideos forma, assim, uma molécula de DNA.

Em 1953 James Watson e Francis Crick descobriram que, na verdade, as duas fitas

das moléculas de DNA estao ligadas de maneira que formam uma dupla hélice. O que



23

mantém a estrutura da molécula é o pareamento das bases. Cada base de uma fita esta
pareada com uma base da outra fita. A base A estd sempre pareada com a base T e C
estd sempre pareada com G, como mostrado na Figura 2. As bases A e T, assim como C
e G sao ditas bases complementares. Estes pares de bases (bp) sdo a unidade de medida
mais utilizada quando se trata de moléculas de DNA. Assim, diz-se que um certo pedaco

de DNA tem tamanho, por exemplo, de 10.000 bp.

i i
|
HO 5' " H HO 5' " H

P P,

e e

HO OH HO H

Ribose 2'-deoxyribose

Figura 1: Agucares presentes nos acidos nucléicos (SETUBAL; MEIDANIS, 1997).

2.1.3.2 RNA

O RNA é uma molécula formada, geralmente, por uma sé fita. A seqiiéncia de
bases é semelhante a do DNA, diferindo pela substituicao da timina pela uracila, que,
neste caso, serd pareada com adenina. A outra diferenca composicional entre DNA e
RNA é a substituicao da desoxirribose, presente no DNA, pela ribose, encontrada no

RNA, como mostrado na Figura 1.

Além disso, enquanto o DNA realiza, essencialmente, a funcao de decodificar in-
formacao, o RNA é responséavel por diferentes funcoes, tais como conter a informacao

s ) s ) s
genética para a seqiiéncia de aminoacidos, identificar e transportar as moléculas de

aminodcidos até o ribossomo
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2.1.4 Genes e Cédigo Genético

O DNA é responsavel por codificar a informagcao necessaria para construir cada
proteina ou molécula de RNA em um organismo. Porém, somente alguns trechos contiguos
em uma molécula de DNA é que codificam informacgao para construir uma proteina ou
molécula de RNA. Além disso, a cada tipo diferente de proteina corresponde um e somente
um desses trechos contiguos, chamados genes. O tamanho de cada gene varia dependendo
do tipo de organismo e, no caso do Homem, um gene tem cerca de 10.000 bp. Como
cada gene é responsavel por codificar uma proteina especifica, as células desenvolveram
mecanismos capazes de identificar os pontos precisos que marcam o inicio e o fim de um

gene.

Figura 2: Visualizacao esquemética da estrutura de dupla fita do DNA (SETUBAL; MEI-
DANIS, 1997).

Para que seja possivel especificar uma proteina, é preciso determinar cada
aminoacido que ela contém. O gene faz exatamente isso, utilizando, para tanto, trios de
nucleotideos chamados cddons. A correspondéncia entre cada cédon e cada aminoacido
¢ denominada cddigo genético, apresentado na Tab. 1. Pode-se notar que os trios de
nucleotideos sao dados com bases de RNA no lugar das bases de DNA. A explicagao para

isso é o fato das moléculas de RNA serem o vinculo entre o DNA e as proteinas.
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Tabela 1: O cédigo genético mapeando cédons para aminoacidos.

Primeira Posicao Segunda Posicao Terceira Posicao
G A C U

G Gly Glu | Ala | Val G
Gly Glu | Ala | Val A

Gly Asp | Ala | Val C

Gly Asp | Ala | Val U

A Arg Lys | Thr | Met G
Arg Lys | Thr | Ile A

Ser Asn | Thr | Ile C

Ser Asn | Thr | Ile U

C Arg Gln | Pro | Leu G
Arg Gln | Pro | Leu A

Arg His | Pro | Leu C

Arg His | Pro | Leu U

U Trp | STOP | Ser | Leu G
STOP | STOP | Ser | Leu A

Cys Tyr | Ser | Phe C

Cys Tyr | Ser | Phe U

Outro ponto a ser observado na Tab. 1 é a existéncia de 64 codons, mas somente
20 aminoacidos a serem especificados. A conseqiiéncia disso é a existéncia de diferentes
trios de nucleotideos correspondendo ao mesmo aminodcido. Por outro lado, existem
cédons que nao especificam nenhum aminodcido, mas somente delimitam o ponto final
do gene. Essa terminacao especial é identificada na Tab. 1 pela palavra STOP. Por fim,
o codigo genético apresentado na Tab. 1 é utilizado pela maioria dos organismos vivos,

com algumas excecoes de organismos que utilizam um codigo ligeiramente modificado.

As células de organismos vivos possuem algumas moléculas de DNA muito longas.
Cada uma dessas moléculas é chamada de cromossomo. O conjunto completo de cro-
mossomos dentro de uma célula forma o que denominamos genoma. Os genomas contém
informacao referente ao organismo que ele codifica e deseja-se saber que informacao esta
contida neles. Uma das formas de se interpretar tal informacao é a realizacao de uma
operacao denominada comparacdo de sequéncias. O restante deste capitulo destina-se a

detalhar melhor tal operagao.
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2.2 COMPARACAO DE SEQUENCIAS

A ocorréncia de mutacao em seqiiéncias de DNA é um processo evolucionério natu-
ral: erros na replicacao do DNA causam substituigoes, insercoes e delegoes de nucleotideos,
o que leva a um DNA modificado. A similaridade entre seqiiéncias de DNA pode ser um
indicio de uma origem evoluciondria comum (como a similaridade entre alguns genes nos

homens e chimpanzés) ou o indicio de uma funcionalidade comum (PEVZNER, 2001).

Setubal e Meidanis (SETUBAL; MEIDANIS, 1997), consideram a comparacao de
seqiiéncias a operacao primitiva mais importante na Biologia Computacional, servindo
como base para operacoes mais complexas, tais como a busca de similaridades entre
biosseqiiéncias (SELLERS, 1980), o emparelhamento de strings (HALL; DOWLING, 1980),
a comparagao de arquivos (HUNT; SZYMANSKY, 1977) e a pesquisa em textos com erros

(WU; MANBER, 1992).

Lecompte e colaboradores (LECOMPTE et al., 2001) destacam algumas informagoes

que podem ser obtidas a partir da comparacao de seqiiéncias:

Predicao da funcao biolégica mediante homologia de seqiiéncias;

Revelagao de padroes conservados ao longo da evolucao, o que permite uma deteccao
direta de estruturas conservadas, sinais de localizacao ou residuos funcionais que

caracterizam uma familia ou sub-familia de proteinas;

Estudos para definir os relacionamentos filogenéticos entre organismos;

Determinacao da organizacao do dominio de uma familia de proteinas.

Uma das formas de identificar similaridades entre seqiiéncias é alinhando-as, com
a insercao de espacos em ambas seqiiéncias, de forma que fiquem com o mesmo tamanho.
Existem, basicamente, dois tipos de alinhamento: alinhamento global e alinhamento local,

os quais diferenciam-se pelas caracteristicas das seqiiéncias a serem alinhadas.
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2.2.1 Alinhamento de Seqiiéncias

Mount (MOUNT, 2001) considera o alinhamento de seqiiéncias uma operacao util
para a descoberta de informacoes funcionais, estruturais e evolucionarias nas seqiiéncias
biolégicas, sendo, por isso, importante encontrar o melhor alinhamento possivel ou ali-

nhamento 6timo entre sequiéncias.

Segundo Setubal e Meidanis (SETUBAL; MEIDANIS, 1997) o alinhamento de
seqiiéncias é definido como a insercao de espacos em posicoes arbitrarias das seqiiéncias,
de forma que ambas fiquem com o mesmo tamanho. A partir dai, as seqiiéncias podem ser
colocadas uma sobre a outra, criando uma correspondéncia entre caracteres ou espacos
na primeira seqiiéncia com caracteres ou espagos na segunda seqiiéncia, sem que nenhum

espaco em uma seqiiéncia seja alinhado com um espaco na outra.

A formalizagao da definigdo anterior é dada pela Definicdo 1 (TICONA, 2003), a
seguir.

Definicao 1 Dado um alfabeto finito A, sejam s e t duas cadeias sobre A de
comprimento m e n, respectivamente. Seja A* = A U { - } um alfabeto finito onde -’

representa o caractere de buraco (gap). A tupla (s*,t*) representa um alinhamento entre

s et se as sequintes propriedades sao satisfeitas:

As cadeias s* e t* tém o mesmo comprimento, | s* | = | t* |;

Nao existem dois buracos na mesma posicao em s* e t*;

Eliminando os buracos, s* € reduzido para s;

Eliminando os buracos, t* € reduzido para t.

Quando se trata de seqiiéncias de DNA, o alfabeto é A* ={ A, T, C, G, -}, ou seja,
as quatro bases e o caractere de espaco. Ja, quando se trata de proteinas, o alfabeto A*
possui vinte e um elementos (os vinte aminoécidos encontrados na natureza e o caractere

de espago).
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2.2.2 Tipos de Alinhamento

Como mencionado anteriormente, existem, basicamente, dois tipos de alinhamento:
alinhamento global, que leva em consideracao seqiiéncias inteiras e alinhamento local, que

considera, apenas, subseqiiéncias.
2.2.2.1 Alinhamento Global

O alinhamento global se destina a encontrar o melhor alinhamento entre duas
seqliéncias inteiras, utilizando tantos caracteres quanto possivel. As melhores seqiiéncias a
serem alinhadas neste caso sao aquelas com alta similaridade e com tamanho aproximado.
O emparelhamento de dois caracteres distintos indica a ocorréncia de uma mutacao em
uma das seqiiéncias. O emparelhamento entre um caractere de uma seqiiéncia e um espago

da outra, indica a insercao ou remogao de caracteres em uma das seqiiéncias.

Como exemplo de um alinhamento global, considere as seqtiéncias hipotéticas X =
GAAGGATTAG e Y = GATCGAAG. O alinhamento global resultante destas seqiiéncias

¢é apresentado na Figura 3.

GAA-GGATTAG
GATCGGA - -AG

Figura 3: Exemplo de alinhamento global entre as seqiiéncias X = GAAGGATTAG e Y
= GATCGGAAG.

2.2.2.2 Alinhamento Local

Um alinhamento local entre duas seqiiéncias s e t ocorre entre uma substring de s
e uma substring de t. Em geral, quando um alinhamento local é realizado, busca-se nao
somente alinhamentos 6timos, mas também alinhamentos com pontuacao superior a um

valor pré-definido.

Dadas, por exemplo, as sequéncias hipotéticas X = AAGACGG e Y = GATC-
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GAAG, um possivel alinhamento local entre elas é mostrado na Figura 4.

AAGACGAG
GATCGAAG

Figura 4: Exemplo de alinhamento local entre as seqiiéncias X = AAGACGG e Y =
GATCGAAG.

Este tipo de alinhamento ¢ utilizado para comparar grandes seqiiéncias, com
tamanhos diferentes ou que compartilham uma regiao ou dominio conservados. E mais
sensivel quando se deseja comparar duas sequiéncias pouco relacionadas e favorece que
se encontrem padroes de nucleotideos conservados, seqiiéncias de DNA ou padroes de

aminodacidos em seqiiéncias de proteinas.

2.2.3 Esquemas de Pontuacao

Na secao anterior foram citados os dois principais tipos de alinhamento de
sequiéncias. A cada alinhamento, independente do tipo, é associada uma pontuagao para
que seja possivel detectar, por exemplo, o alinhamento 6timo entre duas seqiiéncias. A
pontuacao resultante para um alinhamento é produto do esquema de pontuacao adotado
durante o processo do alinhamento e exerce grande influéncia no resultado do mesmo,
uma vez que diferentes sistemas de pontuagao levam a diferentes alinhamentos (ROCHA,

2004).

A similaridade entre duas seqiiéncias é definida como a maior pontuagao de um
alinhamento. Um esquema de pontuacdo é dado pelo par (p, g), onde a fungao p é
utilizada para pontuar cada par de caracteres alinhados e g é utilizado para penalizar
espagos inseridos, sendo, usualmente, menor que zero (g < 0). O esquema de pontuacao

fornece um valor numérico para cada alinhamento possivel.

Dado um par de seqiiéncias s e ¢ e o alinhamento (s*, t*), se adiciona p(a, b) cada
vez que um caractere a de s* é alinhado com um caractere b de t* e, cada vez que um

caractere a de s* ou b de t* é alinhado com um caractere de espago, ¢ adicionado ¢ a
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pontuacdo. A soma de todas as pontuagoes em todas as posi¢oes do alinhamento (s*, t*)
¢ denotada por score(s*, t*). Por fim, a similaridade entre duas seqiiéncias s e t é dada
por:

sim(s,t) = maw (s g=yepscore(s”, )
onde 3 é o conjunto de todos os alinhamentos entre s e t.

Um esquema de pontuacao muito utilizado para seqiiéncias de DNA consiste em:

e Somar 1 na pontuagdo quando ocorre um emparelhamento (match) entre caracteres

de s e t, ou seja, quando os caracteres de s e ¢, na mesma posi¢ao, sao iguais;

e Somar -1 na pontuacao quando os caracteres de s e ¢, na mesma posicao, sao dife-

rentes. Isto também é chamado de mismatch,;

e Somar -2 na pontuacgao quando um caractere de s ou t é alinhado com um caractere

de espaco.

Tomando como exemplo o alinhamento da Figura 3 e assumindo os valores ante-
riormente mencionados, a pontuacao resultante para este caso é apresentado na Figura

D.

Pontuacdo: O

Figura 5: Exemplo do cédlculo da pontuacao entre duas seqiiéncias utilizando 1 para um
match, -1 para um mismatch e -2 para o alinhamento de um caractere com um espaco.

Porém, o esquema de pontuacgao simples apresentado anteriormente é inadequa-
do para alguns casos. Um exemplo é o alinhamento de proteinas, onde os aminoacidos
que compoem as proteinas possuem propriedades bioquimicas, as quais determinam como

eles serao substituidos durante o processo evolutivo. Assim, uma vez que a comparacao
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de proteinas é realizada levando em conta critérios evolutivos, é importante utilizar um

esquema de pontuacao que reflita estas probabilidades da forma mais realista possivel.

Um esquema de pontuacao bastante utilizado para atender a este propdsito envolve
as chamadas matrizes de substituicao de aminodcidos, sendo que as duas familias de
matrizes de substituicdo mais utilizadas sao PAM (DAYHOFF; SCHWARTZ; ORCUTT,

1979) e BLOSUM (HENIKOFF; HENIKOFF, 1991).

2.3 ALGORITMOS DE ALINHAMENTO DE
SEQUENCIAS

A importancia do alinhamento de seqiiéncias esta, principalmente, na utilidade de
se descobrir informacoes funcionais, estruturais e evoluciondarias presentes nas seqiiéncias
biolégicas sendo analisadas. Diante disto, torna-se interessante apresentar métodos ca-
pazes de realizar o alinhamento de seqiiéncias, sempre priorizando técnicas capazes de
fornecer resultados com a maior relevancia bioldgica possivel. Salienta-se que, técnicas
que produzem resultados 6timos, em geral exigem maiores recursos computacionais e
tempo de processamento, para serem concluidas. Esta se¢ao objetiva, portanto, apresen-
tar algumas técnicas utilizadas para o alinhamento de seqiiéncias, sejam elas étimas ou

nao.
2.3.1 Algoritmos que Utilizam Programacao Dinamica

A técnica de programacao dinamica consiste, basicamente, em resolver uma
instancia de um problema a partir de instancias menores, do mesmo problema, calculadas
anteriormente (SETUBAL; MEIDANIS, 1997). Apesar de ser uma técnica que necessita
de grande quantidade de recursos computacionais, tanto em consumo de processamento
quanto de memoria, a grande vantagem da utilizacao deste método por algoritmos para
alinhamento de seqiiéncias esta na possibilidade de obtencao de alinhamentos 6timos entre

duas seqiiéncias (GUSFIELD, 1997). E de conhecimento que resultados 6timos fornecem
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dados tteis para bidlogos a respeito das seqiiéncias que estao sendo analisadas, podendo-
se prever informacoes estruturais, funcionais e evolucionarias a respeito de tais seqiiéncias

(GUSFIELD, 1997).

2.3.1.1 Alinhamento Global

Um dos algoritmos para alinhamento de seqiiéncias que emprega o método de
programagao dinamica é o de Needleman-Wunsch (NEEDLEMAN; WUNSCH, 1970), o

qual encontra o alinhamento global étimo entre duas seqiiéncias sendo analisadas.

Dadas duas seqiiéncias s e t, de comprimento m e n, respectivamente, constroéi-se
uma matriz A de tamanho (m + 1) x (n + 1), onde cada entrada (7, j) desta matriz
contém a similaridade entre s[1..7 e #[1..5]. As seqiiéncias s e t sdo colocadas na margem
esquerda e no topo da matriz, respectivamente. O primeiro valor a ser preenchido é A[0,
0] = 0, pois a pontuagao obtida ao alinhar duas seqiiéncias vazias é zero. Seguindo esta
mesma idéia, preenchem-se a primeira linha e a primeira coluna, as quais sao inicializadas
com multiplos da penalidade por espago (g). Assim, os valores calculados para a primeira
linha sdo A0, j] = gj, para 1 < j < n e para a primeira coluna sao A[i, 0] = gi, para
1 < i < m. Isso significa que uma das seqiiéncias (s ou t) é vazia, o que faz com que a
pontuacao do alinhamento de uma das seqiiéncias com a seqiiéncia vazia seja -2k, onde k

é o tamanho da seqiiéncia nao vazia.

O preenchimento do restante da matriz ocorre de cima para baixo e da esquerda
para a direita. Salienta-se que, para obter-se o valor (7, j) da matriz, necessita-se, apenas
de trés valores previamente calculados: (i- 1, j), (i- 1, 7- 1) e (4, - 1). Existem, entdo,
trés possibilidades para obtencao do alinhamento entre s e ¢, sendo elas:

e Alinhar s[1..7] com #[1..5- 1] e um espaco com t[jl;

e Alinhar s[1..i- 1] com #[1..5 - 1] e s[7] com ¢[j];

e Alinhar s[1..i - 1] com ¢#[1..7] e s[z] com um espaco.
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A cada uma destas possibilidades estd associada uma determinada pontuacao e,
fazendo p(i, j) ser o valor associado a um match ou mismatch e g o valor atribuido a um

gap, estas possibilidades podem ser representadas pela Equacao 2.1.

Ali,j—1]+g
Ali,j] = mazx $ Ali — 1,5 — 1] + p(i, j) (2.1)
A[Z - 17]] + g

Cada elemento calculado na matriz, mantém um apontador para o elemento do qual
foi derivado ([4, 7- 1], [¢- 1, - 1] ou [i- 1, j]). Assim que toda a matriz estiver preenchida,
da-se por encerrada a primeira parte do algoritmo. A segunda parte consiste em encontrar
o alinhamento propriamente dito entre as duas seqiiéncias. Partindo-se do elemento (4,
j) da matriz, percorrem-se os apontadores até o elemento (0, 0) ser encontrado. Nesta

operacao de traceback, uma das trés alternativas seguintes é possivel:

e Se o apontador indicar que o elemento (i, j) derivou do elemento da esquerda ([, j

- 1]), entdo um gap é inserido na seqiiéncia s;

e Se o apontador indicar que o elemento (4, j) derivou do elemento superior ([i- 1, j]),

entao um gap ¢ inserido na seqiiéncia t;

e Se o apontador indicar que o elemento (4, j) derivou do elemento da diagonal superior
esquerda ([i- 1, j- 1]), entdo nenhum gap é inserido, indicando que os elementos de

s e t que estao sendo analisados, sao iguais.

Como mencionado, o algoritmo para alinhamento global de duas seqiiéncias con-
siste em dois passos bdsicos: (1) cdlculo da matriz de similaridades e (2) operacao de
traceback. O primeiro passo consiste da inicializacao da primeira linha e da primeira
coluna, consumindo tempos de O(m) e O(n), respectivamente, e do preenchimento do
restante da matriz, com tempo de O(mn). O segundo passo consome o tempo de O(m +

n), sendo claramente inferior ao tempo de computagao do primeiro passo.
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2.3.1.2 Alinhamento Local

Em secoes anteriores, definiu-se um alinhamento local entre duas seqiiéncias s
e t como sendo um alinhamento entre uma substring de s e uma substring de t. O
algoritmo utilizado para encontrar alinhamentos locais entre duas seqiiéncias é conhecido
como algoritmo de Smith-Waterman (SMITH; WATERMAN, 1981), sendo uma varia¢ao

do algoritmo para alinhamento global descrito anteriormente.

Como antes, a estrutura de dados principal continua sendo uma matriz de (m + 1)
x (n + 1) elementos. No entanto, agora cada elemento (3, j) contém a pontuacao mais alta
de um alinhamento entre um sufixo de s[1..i] e um sufixo de #[1..5]. Outra diferenca ¢ que
a primeira linha e a primeira coluna sao inicializadas com zeros, nao somente o elemento

(0,0) da matriz.

Apos a fase de inicializacao, a matriz é preenchida como antes, com o elemento
(i, j) dependendo de trés valores previamente calculados. A recorréncia resultante é a
Equagao 2.2, utilizada para o preenchimento da matriz de similaridades no caso de um

alinhamento local.

Ali—1,j - i, j
Ali, j] = max = Li =14 ptd) (2.2)

0

Esta equacao ¢ a mesma utilizada pelo algoritmo para alinhamento global, exceto
pela presenca de uma quarta possibilidade para preenchimento do elemento (4, j). Neste

caso aceita-se um alinhamento vazio, o qual é pontuado com valor zero.

Encerrada esta primeira parte do algoritmo, o segundo passo consiste em encontrar
os possiveis alinhamentos locais resultantes. Para isto, encontra-se o elemento de maior
valor da matriz (qualquer elemento contendo este valor maximo podera ser utilizado

como ponto de partida) e, a partir dele, realiza-se a operagao de traceback descrita para
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o alinhamento global. No entanto, diferentemente do que ocorre com o alinhamento
global, no qual a operagao de traceback é encerrada quando o elemento [0, 0] da matriz
¢ encontrado, para o caso do alinhamento local, esta operacao ¢ terminada no momento

em que um valor zero é atingido.

2.3.2 Ferramentas para Alinhamento de Seqiiéncias

Apesar de os algoritmos que utilizam programacao dinamica para alinhamento
de sequiencias fornecerem resultados mais precisos, estes demandam grande quantidade
de recursos computacionais. Como alternativa, foram desenvolvidas algumas ferramentas
que nao necessitam de grandes recursos computacionais, mas, em contrapartida, fornecem
resultados apenas préximos ao 6timo, com menor relevancia biolégica, portanto. Duas

destas ferramentas sao apresentadas na seqiiéncia.
2.3.2.1 BLAST

Os programas Basic Local Alignment Search Tool (BLAST) (ALTSCHUL et al.,
1990) estao entre os mais utilizados para pesquisa de seqiiéncias em bases de dados. O
resultado destes programas sao os alinhamentos locais de maior pontuacao entre uma
sequiéncia de consulta e uma base de dados de seqiiéncias. Dentre os algoritmos BLAST
desenvolvidos, destacam-se BLASTP, utilizado para alinhamento de proteinas e BLASTN,

para alinhar seqtiéncias de DNA.

BLAST retorna uma lista de segmentos pareados de alta pontuacdo entre a
sequiéncia de consulta e seqiiéncias na base de dados. Um segmento é uma substring
de uma sequiéncia. Dadas duas seqiiéncias, um segmento pareado entre elas é um par de
segmentos de mesmo comprimento, um de cada seqiiéncia. Como as substrings possuem o
mesmo tamanho, o alinhamento entre elas ocorre de forma que nao sejam incluidos gaps,
principal razao da eficiéncia de BLAST. Tal alinhamento pode ser pontuado utilizando

uma matriz de substituicao.
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Um segmento pareado mdximo (Maximum Segment Pair - MSP) entre duas
seqiiéncias é um segmento pareado com pontuacao maxima. Esta pontuacao maxima cor-
responde a medida de similaridade entre as seqiiéncias e pode ser precisamente calculada
pelo método de programacao dinamica, como descrito para algoritmos apresentados em
secoes anteriores. No entanto, BLAST utiliza outro método para estimar tal pontuacao,

0 que o torna muito mais rapido que ferramentas que utilizam programacao dinamica.

Os programas BLAST podem ser pensados como um procedimento algoritmico

composto de trés passos:

1. Criagao de uma lista de palavras (sementes) com alta pontuagao: Dada uma quan-
tidade w de caracteres para uma palavra e uma matriz de pontuacgao, cria-se uma
lista de todas as palavras de tamanho w com pontuagao acima de um limite T (thre-
shold) quando sao alinhadas com as palavras da seqiiéncia de consulta. Geralmente,

utiliza-se w = 3 para seqiiéncias de proteinas e w = 11 para seqiiéncias de DNA;
2. Pesquisa de cada palavra nas seqiiéncias da base de dados;

3. Extensao dos alinhamentos: Caso a semente seja encontrada em uma seqiiéncia da
base de dados, tenta-se estender o alinhamento, em ambas as direcoes, sem utilizar
gaps, enquanto a pontuacao do alinhamento nao seja menor que um limite S. Com
isto, os melhores segmentos pareados sao mantidos, mas ainda existe a probabilidade

de perda de algumas extensoes importantes (SETUBAL; MEIDANIS, 1997).

Apés estes trés passos, BLAST retorna como resultado todos os alinhamentos

contendo os segmentos pareados de alta pontuacao entre a seqiiéncia de consulta e a base

de dados.

2.3.2.2 FAST

Outra familia de programas bastante utilizada para pesquisa em base de dados de

seqiiéncias é FAST (PEARSON; LIPMAN, 1988). Dentre os programas disponiveis nesta
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familia, um dos mais populares ¢ FASTA, para alinhar pares de seqiiéncias de proteinas ou
DNA. A idéia basica do algoritmo utilizado pela familia FAST é comparar cada seqiiéncia
da base de dados com a seqiiéncia procurada e retornar, apenas, aquelas com semelhanca

significativa.

Dadas duas seqiiéncias s e t, com tamanhos denotados por m = |s| e n = |f]. O
algoritmo inicia determinando as k-tuplas comuns entre as seqiiéncias, onde uma k-tupla
corresponde a uma palavra de tamanho k (ktup), com k= 1 ou 2. Além disso, é necessario
determinar um valor de deslocamento (offset) de uma tupla comum as seqiiéncias. O

deslocamento é um valor entre -n + 1 e m - 1.

A isso segue-se a construcao de uma tabela listando todas as posi¢oes de uma k-
tupla na seqiiéncia s. Assumindo-se duas seqiiéncias hipotéticas, s = HARFYAAQIVL
e t = VDMAAQIA, e k = 1, a Tab. 2 apresenta todas as k-tuplas de s e suas devidas

posicoes.

Tabela 2: Listagem das k-tuplas da seqiiéncia s = HARFYAAQIVL.
k-tupla | Posicoes
A 2,6, 7

K <TmIOC~mm™
Ul woo Do

Em seguida, é construida uma outra tabela com as A-tuplas de ¢ e os deslocamentos

de cada k-tupla em relacao a k-tupla correspondente em s, como apresentado na Tab. 3.

Um vetor de deslocamentos, inicializado com zeros, é, entao, construido e a cada
k-tupla comum entre ambas as seqiiéncias, a entrada do vetor, correspondente ao deslo-
camento da k-tupla de ¢t em relacao a k-tupla de s, é incrementada de uma unidade. Para

o caso dado como exemplo, o vetor de deslocamento é apresentado na Tab. 4.

Observa-se na Tab. 4 que o deslocamento +2 tem a maior freqiiéncia (4), signif-
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Tabela 3: Listagem das k-tuplas da seqiiéncia t = VDMAAQIA e seus deslocamentos em
relacao as k-tuplas da seqiiéncia s.

k-tupla | Deslocamentos

\Y% +9

D

M

A -2, +2, +3
A -3, +1, +2
Q +2

I +2

A 6, -2, -1

icando que a maioria dos matches sao encontrados neste deslocamento. Este método é
conhecido como método da diagonal, uma vez que o deslocamento pode ser visto como

uma diagonal em uma matriz de programacao dindmica (SETUBAL; MEIDANIS, 1997).

Tabela 4: Vetor de deslocamento.
Valor do deslocamento | Freqiiéncia

-6 1

+10

O passo seguinte do algoritmo consiste em agrupar duas ou mais k-tuplas que estao
na mesma diagonal, formando uma regido, a qual pode ser vista como um alinhamento
local sem gaps. A isso segue-se a fase de pontuacao das regioes anteriormente estabele-
cidas, utilizando uma matriz de pontuacao, como as citadas em secoes anteriores. Este

processo ¢ repetido para cada seqiiéncia da base de dados e, para as regides que apresen-
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taram maior pontuacao, uma pontuagao 6tima ¢é calculada utilizando um algoritmo de

programagcao dinamica restrito a uma banda ao redor das regioes.

Por fim, é importante salientar que o valor atribuido ao parametro ktup afeta o de-
sempenho do algoritmo aqui apresentado no que se refere a sensibilidade e seletividade do
mesmo. Sensibilidade diz respeito a habilidade de um algoritmo em reconhecer seqiiéncias
relacionadas, mesmo que distantes. Ja seletividade refere-se a capacidade do algoritmo em
descartar falsos positivos, ou seja, matches entre seqiiéncias nao relacionadas. Embora
ambos objetivos sejam de grande importancia, tratam-se de metas opostas - um valor
baixo para ktup aumenta a sensibilidade, enquanto um valor alto para ktup favorece a

seletividade (SETUBAL; MEIDANIS, 1997).

2.4 TRABALHOS QUE INTRODUZEM CON-
CORRENCIA AO CALCULO DA MATRIZ DE
SIMILARIDADES

O emprego de programacao dinamica para o alinhamento de seqiiéncias biologi-
cas produz, como resultado, alinhamentos 6timos, com informagoes mais relevantes aos
bidlogos. Em contrapartida, o tempo de processamento e consumo de memoria exigi-
dos por este método inviabilizam sua utilizacao para grandes seqiiéncias em arquiteturas
seqilenciais convencionais. Uma das alternativas encontradas para viabilizar o uso de
programagao dinamica no alinhamento é paralelizar tal método e, por conseqiiéncia, dis-
tribuir a carga de processamento entre diversos processadores, acelerando o processo e

aumentando a quantidade de meméria disponivel para o alinhamento.

Martins e colaboradores (MARTINS et al., 2001b) destacam a possibilidade de pa-
ralelizar o método de programacao dinamica, mais especificamente o cdlculo da matriz de
similaridades, naqueles algoritmos que utilizam tal método para o alinhamento. Dadas
as dependéncias de dados existentes entre os elementos da matriz de similaridades, sao

propostas trés formas de preenchimento da matriz: linha por linha, coluna por coluna ou
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pelas antidiagonais. Como cada elemento de uma linha (ou coluna) depende dos elemen-
tos da mesma linha (ou coluna) para ser calculado, nao é possivel calcular uma linha (ou
coluna) em paralelo. Sao calculadas, entdo, as antidiagonais em paralelo. Além disso,
para diminuir a quantidade de comunicagoes necessarias para o calculo dos elementos da
matriz (cada elemento necessita dos valores de seus vizinhos para ser calculado), a ma-
triz de similaridades é dividida em blocos de ¢ linhas e r colunas (Figura 6). Como o
tamanho das antidiagonais varia durante o calculo, toda uma linha de blocos é atribuida
ao mesmo processador (Figura 7), para amenizar o problema do balanceamento de carga
entre os processadores e manteé-los ocupados o maior tempo possivel durante a execugao
do alinhamento. Os experimentos realizados foram baseados na implementacao EARTH
(THEOBALD, 1999) para a plataforma MANNA e variaram o nimero de nés de processa-
mento de 4 a 120 e o tamanho das seqiiéncias a serem alinhadas de 512 a 10K elementos (k
= 1024). Os resultados mostraram que a estratégia de paralelizacao foi satisfatéria, apre-
sentando bom desempenho. O objetivo de balanceamento de carga também foi atingido:
com 8 nds, os processadores permaneceram utilizados 99% do tempo; com 120 nés e um

problema maior, o tempo de utilizacao foi de 75%.

PI. 1 2 3 4 P1
Pl sle 78 P>
P3 9 10 11 12 P3
P4 13 14 15 16 P4
PI 17 18 19 20 P1
P2 12l | 22 [ 25 [ o4 P2
P3 25 26 27 28 P3
P4 29 30 31 32 P4
Figura 6: Divisao em blocos da matriz Figura 7: Distribuicao de blocos entre
de similaridades. processadores.

Em outro trabalho, Martins e colaboradores (MARTINS et al., 2001a) utilizaram a
mesma estratégia de paralelizacao descrita no paragrafo anterior, porém substituiram

a implementacao MANNA pela implementacao Beowulf de EARTH. Além disso, as
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seqiiéncias a serem alinhadas variaram de 30K a 900K elementos e os resultados foram
comparados aos de outras ferramentas para alinhamento de seqiiéncias. Os experimentos
foram executados em uma maquina Beowulf (um aglomerado de computadores padrao
executando Linux) composta de 64 nés biprocessados (128 processadores no total). A
versao seqiiencial da aplicacao desenvolvida executou em 53 horas. Com a versao paralela
executando nos 64 nds do aglomerado, o tempo foi reduzido para 1,3 horas. Para validar
a ferramenta proposta no trabalho (Another Tool for Genome Comparison - ATGC), os
resultados dos alinhamentos foram comparados aos de outras ferramentas (MUMmer! e

Blast2?) e mostraram que, em alguns casos, ATGC foi mais sensitivo que MUMmer.

O trabalho de Alves e colaboradores (ALVES et al., 2003) propoe um algoritmo
paralelo para comparacao de sequiéncias baseado no modelo Coarse Grained Multicomput-
ers (CGM) (DEHNE; FABRI; RAU-CHAPLIN, 1996), similar ao modelo BSP (VALIANT,
1990). No modelo CGM, o termo coarse granularity vem do fato que o tamanho do pro-
blema em cada processador n/p é consideravelmente maior que o niimero de processadores
(p). Um algoritmo CGM consiste de uma seqiiéncia de ciclos que alternam entre com-
putacao local e comunicagao global. O objetivo do modelo CGM é minimizar o nimero de
super-steps e a quantidade de computagao local. O algoritmo encontra a similaridade en-
tre duas seqiiéncias A e C, com |A| = me |C| = n, utilizando, para tanto, p processadores.
Inicialmente, a seqiiéncia A é distribuida para todos os processadores e a seqiiéncia C' é
dividida em p partes de tamanho n/p e cada processador P;, 1< i < p, recebe o -ésimo

pedago de C (Figura 8).

Desta forma, cada processador, em um ciclo k, ira calcular uma parte da matriz de
similaridades, sendo responsével pelo cédlculo de toda uma coluna da matriz. Ao concluir
o céalculo de um bloco da matriz, o processador P; envia o resultado ao processador
vizinho P;,q, responsavel por calcular a proxima coluna de blocos. O processador P;q

inicia sua computacao e o processador P; passa a calcular o préximo bloco a partir do

Thttp:/ /www.tigr.org/ tigr-scripts/CMR2/webmum /mumplot
2http://www.ncbi.nlm.nih.gov/ blast/bl2seq/bl2.html
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bloco anteriormente calculado. O algoritmo segue neste processo de “inundacao” até que o
processador P, finalize a computacao do ultimo bloco da matriz. Para melhor balancear a
carga de trabalho dos processadores, o parametro « ¢é inserido e as mensagens enviadas do
processador P; ao processador P;y; deixam de ter tamanho m/p e passam a ter tamanho
am/p (Figura 9). Para verificar a eficiéncia do algoritmo proposto, foram conduzidos
experimentos em um aglomerado Beowulf com 64 nds, seqiiéncias com tamanhos m =
8192 e n = 16384 e diferentes valores de «. Utilizando todos os nds, os menores tempos

de processamento foram obtidos quando « assumiu os valores 1/4 e 1/8.
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Figura 8: Distribuicao de seqiiéncia entre processadores.
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Figura 9: Distribuicao de seqiiéncia entre processadores com parametro a.
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O mesmo algoritmo descrito acima é utilizado por Almeida e colaboradores
(ALMEIDA JR. et al., 2003) para comparar os genomas completos dos organismos Xan-
thomonas axonopodis pv. citri, com 5.175.554 pares de bases, e Xanthomonas campestris
pv. campestris, com 5.076.187 pares de bases. Os resultados experimentais estao divididos
em treés fases, sendo que a que consome maior tempo destina-se a encontrar os pares de
genes homologos entre os dois genomas. Dois genes sao ditos homaologos se sao descen-
dentes de um mesmo gene ancestral. Para encontrar os pares homélogos, todos os genes
de um genoma sao comparados a todos os genes do outro genoma, totalizando mais de
18 milhoes de comparagoes no caso dos organismos estudados. Executando a solucao pa-
ralela para encontrar os genes homoélogos em um aglomerado Beowulf de 64 nés formado
por computadores de baixo custo, o tempo de processamento foi de 1Th15min, incluindo as
fases de computagao e comunica¢ao. Em um trabalho similar (SILVA et al., 2002) o célculo
levou cerca de 3 horas para ser concluido, cabendo salientar que o método utilizado neste
caso foram as heuristicas Blast e EGG (ALMEIDA JR., 2003), em oposi¢ao ao trabalho
de Almeida e colegas, onde o método empregado foi o de programacao dinamica, o que

favoreceu a obtencao de resultados com melhor qualidade do ponto de vista biolégico.

Galper e Brutlag (GALPER; BRUTLAG, 1990) apresentam uma adaptagao do mé-
todo de programacao dinamica para execuc¢ao em uma arquitetura com memoria compar-
tilhada, desenvolvendo um algoritmo que utilize todos os processadores disponiveis para
prover o maior ganho de desempenho possivel, sem, no entanto, sacrificar a simplicidade
do método de programacao dinamica e a qualidade dos resultados obtidos pelo mesmo.
Na primeira estratégia de paralelizacao apresentada, cada processador p recebe uma linha
de blocos a ser calculada, podendo, tal estratégia, ser dividida em sincrona (Figura 10) e
assincrona (Figura 11). No caso sincrono, o célculo da matriz de similaridades avanga p
linhas por vez, ja que, quando um processador termina o calculo da linha destinada a ele,
deve aguardar até que todos os processadores tenham terminado suas linhas, para, entao,
todos receberem novas linhas a serem calculadas ao mesmo tempo. Ja no caso assincrono,

o calculo avanca continuamente, pois quando um processador completa uma linha, ele
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avanca para o calculo da proxima linha disponivel, sem necessitar esperar pelos demais.
Em ambos os casos, ao detectar a indisponibilidade de um valor necessario a continuidade

do célculo da linha, o processador bloqueia, aguardando que o dado seja computado.
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Figura 10: Célculo sincrono por linha. Figura 11: Célculo assincrono por linha.

A segunda estratégia apresentada, realiza os calculos ao longo das diagonais da
matriz de similaridades. No caso sincrono desta estratégia (Figura 12), os elementos de
uma diagonal sao divididos entre todos os processadores; ao terminar a computacao do
elemento destinado a ele, um processador pode analisar qual dos elementos da diagonal
ainda nao foi calculado e tomar o calculo para si; quando todos terminarem, a proxima
diagonal é dividida e calculada. O caso assincrono (Figura 13), por sua vez, determina
que cada processador receba uma diagonal inteira para calcular. Como antes, em ambos
os casos, a indisponibilidade de um dado bloqueia um processador. Os experimentos
realizados em um multiprocessador Encore Multimax com 16 nds, para varios tama-
nhos de seqiiéncia, mostraram que a primeira estratégia (versoes sincrona e assincrona)

apresentaram os maiores ganhos de tempo em relagao a versao seqiiencial.

n n

= =

.

Figura 12: Caélculo sincrono por diago- Figura 13: Célculo assincrono por dia-
nais. gonais.
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2.5 COMENTARIOS FINAIS

A grande quantidade de seqiiéncias biolégicas disponiveis atualmente para serem
analisadas, torna necessario o emprego de técnicas computacionais capazes de auxiliarem
os bidlogos no processo de analise, de forma a se obter mais rapidamente os resultados

desejados.

Neste capitulo, abordou-se o problema do alinhamento de seqiiéncias, considerado
0 processo primitivo mais importante na Biologia Computacional. Para automatizar tal
processo, foram destacados dois conjuntos de técnicas: as que empregam o método de
programacao dinamica e as que nao o empregam (técnicas heuristicas). As técnicas que
empregam programacao dinamica, fornecem resultados 6timos, sem perda de informagoes,
mas demandam grande quantidade de recursos computacionais no que se refere a tempo
de processamento e consumo de memoria. Por outro lado, as técnicas heuristicas pro-
duzem resultados até 40 vezes mais rapido que as que empregam programagcao dinamica e
consomem menor quantidade de memoria. No entanto, os resultados obtidos sao apenas

proximos ao 6timo, podendo haver perda de informagoes relevantes aos bidlogos.

Uma alternativa capaz de viabilizar o uso do método de programacao dinamica
consiste em paralelizar tal método. Com isso, a carga computacional é distribuida entre
diversos processadores, diminuindo o tempo de processamento e possibilitando o alinha-
mento de seqiiéncias maiores. Foram destacados alguns trabalhos encontrados na lite-
ratura que empregam estratégias de paralelizacao ao método de programacao dinamica.
Diferentes estratégias foram encontradas, mas, em todos os casos, foram consideradas as
questoes relativas as dependéncias de dados existentes no cédlculo da matriz de similari-
dades. Pode-se observar, ainda, que em todos os casos obteve-se ganho das execugoes

paralelas em relacao as execugoes seqiienciais.

Dados os resultados 6timos fornecidos pelo método de programacao dinamica e a

possibilidade de introdugao de concorréncia no mesmo, optou-se pela implementacao de



46

uma aplicacao para alinhamento de seqiiéncias que emprega este método. Além disso, o
alinhamento com programacao dinamica pode ser descrito em termos de tarefas e de suas
dependéncias de dados. Uma execucao eficiente em aglomerado (arquitetura que temos
disponivel) pode ser obtida pela manipulagdo de um grafo que descreve estas tarefas e

dependéncias.



3 PROGRAMAGCAO PARALELA E
DISTRIBUIDA

Historicamente, a demanda por poder computacional vem, principalmente, de areas
como Ciéncia, Engenharia, Defesa, Economia, Ambiente e Sociedade. Os problemas mais
complexos nessas e outras areas, chamados de “grandes desafios” para a ciéncia, foram

classificados por Levin (LEVIN, 1989) dentro de diversas categorias:

Quimica quantica, mecanica estatistica e fisica relativistica;

e Cosmologia e astrofisica;

e Biologia, farmacologia, seqiienciamento de genomas, engenharia genética e mode-

lagem de células;

e Medicina e modelagem de érgaos e ossos humanos;

e Clima global e modelagem ambiental;

e Dinamica de fluidos e turbuléncia;

e Design de materiais e supercondutividade.

Quando se fala na busca de solugoes para estes grandes e complexos problemas,
vem a mente a utilizacao, se possivel, de supercomputadores com hardware e software
especializados a cada problema. Idealmente, esta seria a solugao buscada pela maioria
dos envolvidos no estudo destes problemas. No entanto, adquirir computadores de grande

porte a baixos custos, ou pelo menos razoaveis, nao ¢ uma realidade com as tecnologias
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atuais. Dadas as condigoes financeiras da maioria das instituigoes onde se desenvolve
pesquisa nas areas citadas e os grandes investimentos necessarios a aquisicao e manutengao

de supercomputadores, esta solucao torna-se, praticamente, inacessivel.

Como alternativa ao exposto anteriormente, surgem os aglomerados de computa-
dores. Aglomerados sao sistemas de computagao paralela, compostos por um conjunto
de computadores independentes (estagoes de trabalho ou computadores pessoais, por e-
xemplo) que trabalham de forma integrada como se fossem um recurso computacional
tnico (BUYYA, 1999). O crescimento no uso de aglomerados de computadores pode
ser observado através das estatisticas apresentadas no site www.topb00.org, que realiza,

semestralmente, uma classificacao das 500 maquinas mais poderosas do mundo.

A partir do momento que se tem disponivel uma arquitetura dotada de multiplos
recursos de processamento, como, por exemplo, os aglomerados de computadores, o grande
problema que se observa é a necessidade de desenvolvimento de uma forma eficiente de
explorar este tipo de arquitetura, utilizando, para tanto, o paradigma de programacao
concorrente. Nesta forma de programacao, também chamada de programacao paralela ou
distribuida, uma aplicacao pode ser descrita por programas capazes de serem executados

por diversos fluxos de execucao independentes.

O objetivo deste capitulo é apresentar alguns tépicos relacionados a programagao
paralela e distribuida. A Secdo 3.1 aborda alguns conceitos referentes a programacao
concorrente, com destaque aos niveis de concorréncia que podem ser explorados em uma
arquitetura para execucao de aplicacoes. Na Secao 3.2 é apresentado o conceito de multi-
programacao leve, utilizada para exploragao da concorréncia intra-né. A Secao 3.3 destaca
algumas ferramentas de comunicacao empregadas na troca de dados e tarefas entre os nds
de um aglomerado de computadores. Por fim, na Secao 3.4 sao feitos alguns comentarios

sobre o que foi apresentado no capitulo, destacando os pontos mais importantes do mesmo.
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3.1 A PROGRAMACAO CONCORRENTE

Em geral, utiliza-se o termo concorréncia para definir sistemas nos quais ha a pos-
sibilidade de compartilhamento dos recursos de um computador, tais como processador,
memoria, dispositivos de entrada/saida (E/S), etc., a fim de suportar o fluxo de execu-
¢ao de dois ou mais programas independentes ((TANENBAUM, 1992) (SILBERSCHATZ;
GALVIN, 1997)). A idéia por tras deste compartilhamento é prover as duas principais
caracteristicas de um ambiente concorrente: alto desempenho e eficiéncia. O alto de-
sempenho é obtido sobrepondo-se computacao e comunicacao, de maneira que, ao ser
constatada a inatividade do processador, durante a realizagao de operagdes de E/S por
um programa, um novo programa ¢ selecionado para utilizar o processador, evitando o
desperdicio de tempo da unidade de processamento. Ja a segunda caracteristica refere-se
ao fato de uma aplicagao poder utilizar todos os recursos disponibilizados por uma arquite-
tura, da forma mais otimizada possivel, buscando, com isso, atingir alto desempenho e

aumentar a quantidade de tarefas executadas em um intervalo de tempo (NAVAUX, 2001).

Apesar das vantagens apresentadas pela execucao concorrente de programas, nao
é tarefa trivial utilizar este modelo de programacao. Um dos fatores que contribuem para
isto ¢ a inexisténcia de um modelo universal para computagao paralela similar ao mode-
lo de von Neumann para a computagao seqiiencial (GOLDMAN, 2003). De acordo com
o modelo de von Neumann, um computador consiste de um processador, uma unidade
aritmética e uma area de memoria. Neste modelo, as instrucoes sao executadas seqiien-
cialmente, na ordem especificada pelo programa fonte dentro de um fluxo de execucao
unico, existindo um controle implicito que nao permite que uma instrugao execute antes
que a anterior termine, garantindo que dados produzidos pela execucao de instrugoes este-
jam disponiveis para leitura na memoria. Um programa concorrente, por sua vez, possui
diversos fluxos de execucgao, cada um com sua prépria seqiiéncia de instrugoes, sem um
controle implicito das relagoes de ordem de execucao entre os diferentes fluxos, portanto

sem mecanismos implicitos de controle a dados em memoria. Além disso, os fluxos divi-
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dem o acesso aos dispositivos de E/S e competem pelo tempo de utilizagao da unidade

de processamento.

Neste caso, passa a ser associado a concorréncia um novo significado: o de com-
peticao. Os programas em execuc¢ao, inteiramente independentes e sem qualquer forma de
colaboracao entre si, disputam o uso dos recursos de arquitetura para garantirem que suas
necessidades de execucao serao atendidas. Esta disputa reflete o compartilhamento tanto
do tempo de utilizagao do processador quanto do espaco de armazenamento na memoria
como de qualquer outro recurso da arquitetura. Assim, é preciso haver mecanismos ca-
pazes de garantir que a execucao de um programa nao interfira na execucao de outro,

uma vez que nao existe um controle implicito das instrucoes.

Existe, ainda, de acordo com (WILKINSON; ALLEN, 1999), uma segunda abor-
dagem para concorréncia: colaboragao. Neste caso, uma unica aplicagao é decomposta
em diversos fluxos de execugao. Embora cada fluxo seja responsavel pela execucao de
uma parte do problema, eles ainda necessitam trocar informagoes entre si para comporem
a solucao final, o que nao os torna completamente independentes. Assim, programar de
forma concorrente implica em detectar na aplicacao tanto as atividades que nao possuem
restricoes temporais de execucao, as quais irao concorrer por recursos de processamento,
quanto as que necessitam compartilhar dados, estas concorrendo por informacao em uma
determinada posicao de memoéria. Desta forma, diferentes fluxos de execugao colaboram
entre si, utilizando mecanismos de sincronizacao (SEBESTA, 2000), a fim de chegarem ao

resultado esperado.

Um programa concorrente, portanto, é composto por um conjunto de fluxos de
execugao que, coordenadamente, trocam informagoes. Os fluxos de execucao dao suporte a
execucao das tarefas definidas na aplicacao e as sincronizacoes determinam como ocorrem
as trocas de dados entre estas tarefas, as quais devem ser executadas respeitando as
sincronizacoes existentes entre elas, para que o resultado final da aplicacao seja o esperado

(CAVALHEIRO, 2004).
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No contexto de um programa concorrente, quando se fala em tarefa estd se
tratando de um conjunto de instrucoes capazes de resolver uma parte de um problema
maior, no caso, a aplicacado como um todo. As instrugoes que formam uma tarefa de-
vem ser executadas de forma seqiiencial sob um fluxo de execugao. Para que uma tarefa
possa ter sua execucao iniciada, ela necessita ter disponivel um conjunto de parametros
de entrada. Ao final do processamento sobre estes parametros iniciais, serd produzido
um conjunto de dados de saida. Eventualmente, durante a execucao de um programa, os
dados de saida de uma tarefa podem servir como parametros de entrada para outra(s).
Neste caso, as duas tarefas devem ser executadas de forma sincrona, uma vez que ha res-
tricoes temporais entre elas, sendo necessario respeitar a ordem de execucao das tarefas.
Caso nao haja nenhuma relacao entre os dados de saida de uma tarefa e os parametros
de entrada de outra, estas sao consideradas tarefas independentes, nao havendo restrigoes

temporais para suas execucgoes.

No caso em que ha uma dependéncia entre as tarefas, surge a necessidade de
sincronizacao entre elas. Sincronizacao é um mecanismo que controla a ordem de exe-
cugao das tarefas (SEBESTA, 2000), determinando a partir de qual momento da execu-
¢ao uma tarefa pode passar a acessar os dados gerados por outra. Esta sincronizacao
entre producao e consumo de dados entre as tarefas é que coordena a forma como elas
comunicam-se (trocam dados). Durante a execugdo de um programa, os mecanismos
de sincronizacao utilizados sao responsaveis por garantir que as tarefas serao executadas

segundo a ordem definida pelo programa.

Durante a execucao de uma aplicacao, as tarefas que a compoem trocam de estado,

podendo assumir um dos quatro estados seguintes (GALLILEE et al., 1998):

e Pronta: a tarefa pode ser executada a qualquer momento, pois os dados necessarios

a sua execugao ja estao disponiveis;

e Aguardando: a tarefa poderia passar ao estado de pronta nao fosse a indisponi-

bilidade dos dados necessarios ao inicio de sua execucao;
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e Executando: as instrucoes de uma tarefa estao sendo executadas seqiiencialmente;

e Concluida: a tarefa produziu seus dados de saida e liberou o fluxo de execucao ao

qual estava associada.

Outro aspecto a ser considerado na programagao concorrente refere-se aos niveis de
concorréncia que podem ser explorados durante a execucao de uma aplicacao. Este aspecto
depende da arquitetura utilizada e, ao considerar-se um aglomerado de computadores, a
concorréncia se apresenta intra-né e entre-nés. A principal diferenca entre as duas estd
na forma como os fluxos de execucao interagem entre si. No primeiro caso, os fluxos
compartilham um mesmo espaco de enderecamento, trocando dados através desta area de
meméria comum. Ja, no segundo caso, os fluxos necessitam fazer uso de algum mecanismo
de comunicagao, como, por exemplo, troca de mensagens, para trocarem informagcoes entre

Si.

3.1.1 Concorréncia Intra-né

A concorréncia intra-né é aquela que ocorre entre atividades concorrentes execu-
tadas em um mesmo né de um aglomerado (ou dentro de um computador independente).
Este tipo de concorréncia pode ser classificada como real ou temporal, dependendo do
nimero de fluxos de execucao ativos em um dado momento e do niimero de processadores
disponiveis no né. Se o nimero de processadores for igual ou maior que o niimero de fluxos
de execugao ativos em um determinado instante, esta concorréncia é dita real (o chamado
paralelismo). Se, no entanto, existirem mais fluxos de execugao do que processadores,

tem-se uma concorréncia temporal (classica), onde ha compartilhamento de recursos.

Para que fluxos de execucao compartilhem informacoes onde ha este tipo de con-
corréncia, o mecanismo de comunicacao empregado é o que faz uso de operagoes de leitura
e escrita no espago de enderecamento comum a estes fluxos. Assim, um dado escrito na
memoria por uma instrugao em um fluxo de execugao, pode ser lido por qualquer instrucao

em outro fluxo. Embora este mecanismo de comunicagao funcione de forma idéntica ao
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de programas seqiienciais, com operacgoes de leitura e escrita, no caso de uma execugao
concorrente devem ser tomados cuidados adicionais para garantir sincronia na producao

e consumo dos dados compartilhados.

Diferentemente do que ocorre em uma execucao seqiiencial, onde a sincronizagao
entre duas instrugoes € realizada implicitamente, pela garantia que uma instrucao somente
serd executada apds o término da instrucao que a precede, em uma execugao concorrente
nao existe o sincronismo implicito entre instrucoes de diferentes fluxos de execugao. Neste
caso, somente a utilizagao correta da sincronizacao é capaz de garantir que a comunicagao
entre as tarefas serd realizada como esperado. Para tanto, um mecanismo externo deve
realizar a sincronizacao entre a instrucao que produz o dado e a instrucao que necessita

deste dado.

Os mecanismos de sincronizacao mais utilizados sao aqueles que garantem exclusao
mutua no acesso a memoria (mutexes) e os que realizam controle no avango de execugao,
tais como criagdo de novos fluxos de execugao (create) e bloqueio aguardando o término
da execucao de um fluxo (join). As ferramentas que possibilitam a exploracao da con-
corréncia intra-né mais populares baseiam-se no padrao POSIX (AMERICAN NATIONAL

STANDARDS INSTITUTE, 1994) para processos leves (ou threads).

3.1.2 Concorréncia Entre-nos

Como mencionado anteriormente, estd sendo considerada, como arquitetura de
suporte a execucao de uma aplicagao, um aglomerado de computadores. Neste tipo de
arquitetura, cada né possui seus préprios recursos de processamento. Considerando que
diferentes fluxos executam em diferentes nds, nao existe entre eles uma competicao pelos
recursos de processamento de um né. Existe, sim, a possibilidade de explorar o paralelismo
real da arquitetura caso as tarefas a serem executadas sejam independentes e possam
executar ao mesmo tempo. Embora estejam sendo consideradas tarefas independentes,

ainda podem ser necessarias algumas sincronizacoes e trocas de dados entre elas. No
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entanto, ao contrario do que foi considerado quando se tratou da concorréncia intra-
nd, nao é possivel realizar trocas de dados entre as tarefas através de um espago de
enderecamento comum, uma vez que, neste caso, cada nd possui seu préoprio espaco de
memoéria. Para a cooperacao entre as tarefas, utiliza-se, entao, a rede de interconexao entre
os nos, fato, este, que caracteriza uma aplicacdo distribuida, onde o termo distribuida faz

alusao a memoria, a qual encontra-se distribuida entre os nos.

A partir do momento que nao se tem mais a possibilidade de trocar dados através
da memoéria comum entre as tarefas, utilizando primitivas de leitura e escrita, e passa-se
a utilizar a rede que conecta os nods, as primitivas de comunicacao também mudam e
passam a ser do tipo envia e recebe. Neste caso, as tarefas interagem por meio da troca de
mensagens; uma forma de interacao mais complexa e onerosa do que quando a memoria
é comum as tarefas, pois implica na necessidade do emprego de algum mecanismo de
enderecamento. Surge, aqui, um quinto estado para uma tarefa, a ser somado aqueles
apresentados na Secao 3.1: local. Tal estado corresponde a uma tarefa que pode ser
executada e os dados necessarios a sua execucao estao presentes no modulo de meméria

local (CAVALHEIRO, 2001).

Durante a execucao de um programa, a chamada tanto a uma primitiva envia
quanto a uma recebe pode ser vista como o fim de uma tarefa e o inicio de outra. Quando
uma tarefa faz uma chamada a primitiva enwvia, é considerada terminada e os dados
produzidos como resultado, sao enviados a tarefa receptora. Por outro lado, se a chamada
é realizada a primitiva recebe, a tarefa chamadora é considerada terminada e as instrugoes
apos o recebe definem a préxima tarefa, que passara ao estado de pronta assim que receber

os dados necessarios ao inicio de sua execugao.

Entre as ferramentas encontradas na literatura que possibilitam o compartilhamen-
to de dados por meio da troca de mensagens, podem ser citadas Parallel Virtual Machine
(PVM) (GEIST et al., 1994) e Message Passing Interface (MPI) (FORUM, 1994), além do

padrao sockets (STEVENS, 1998).
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3.1.3 Concorréncia Intra e Entre-néds

Como visto, tanto a concorréncia intra-n6 quanto a entre-nés pode ser explorada em
um aglomerado de computadores. Dessa forma, para uma melhor exploracao dos recursos
de processamento de um aglomerado, o ideal é empregar as duas formas de concorréncia.
No entanto, a utilizacao simultanea destes dois mecanismos nao é uma tarefa simples
(CARISSIMI, 1999). O emprego dos dois niveis de concorréncia se justifica pelo ganho
que pode ser obtido pelo recobrimento de parte do tempo gasto em comunicagoes pela
execugao de cdlculo ttil (VALIANT, 1990); mesma idéia presente quando um processo que
necessita realizar uma operagao de E/S perde o processador para outro que estd na fila

de espera para execucao.

Na bibliografia podem ser encontradas ferramentas que disponibilizam recursos
para exploragao dos dois niveis de concorréncia. Dentre elas, podem ser citadas as biblio-
tecas Athapascan (CARISSIMI, 1999), Nexus (FOSTER; KESSELMAN; TUECKE, 1996)
e PM? (DENNEULIN; NAMYST; MEHAUT, 1997) e a linguagem de programacio Java

(DEITEL; DEITEL, 2000).

3.2 MULTIPROGRAMACAO LEVE

A multiprogramacao leve (multithreading) é a ferramenta comumente utilizada para
explorar a concorréncia intra-né. Esta estratégia permite que varios fluxos de execucao
sejam criados no interior de um processo. Cada um destes fluxos recebe o nome de processo
leve ou thread. O termo leve refere-se ao compartilhamento de recursos, alocados a um
processo, por todas suas threads ativas (VAHALIA, 1976), nao sendo necessario que cada
thread possua sua propria descricao de recursos. Isto torna a manipulagao de threads

menos onerosa ao sistema operacional.

Um dos recursos compartilhados pelas threads ¢ a memoria do processo, que

serve como base de comunicacao e troca de dados, sendo acessada através de primiti-
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vas de leitura e escrita. O problema, neste caso, estd em garantir um acesso correto a
esta memoria compartilhada, sendo necessario o emprego de algum mecanismo de sin-

cronizacao para este fim.

Cabe destacar que uma thread nao é necessariamente uma tarefa, mas sim um
suporte a execugao do conjunto de instrugoes pertencentes a uma tarefa. Com esta dis-
tingao é possivel diferenciar a concorréncia existente entre as atividades de uma aplicagao
da concorréncia real que pode ser obtida dependendo da arquitetura (BLACK, 1990).
Sendo assim, o programador é incumbido de definir as atividades concorrentes da sua
aplicagao e codificd-las em tarefas em um programa. As threads serao associadas a estas
tarefas no momento da execucao e dependerao dos recursos de processamento disponiveis
na arquitetura de suporte a execucao da aplicagao. Enquanto aguardam o momento para
serem mapeadas sobre uma thread disponivel, as tarefas podem permanecer em uma fila

de tarefas prontas (SEBESTA, 2000; CAVALHEIRO; DENNEULIN; ROCH, 1998).

3.3 COMUNICACAO EM AGLOMERADOS

Considerando-se a execugao de uma aplicagao em um aglomerado de computadores,
um dado produzido em um né do aglomerado por uma tarefa podera ser consumido por
outra tarefa em um né diferente. Esta comunicacao entre tarefas executando em nés
distintos, ¢ uma das operacoes mais custosas em se tratando de processamento concorrente
em arquiteturas com meméria distribuida. Como existe a necessidade de processamento de

alto desempenho, busca-se reduzir o tempo entre a produgao de um dado e seu consumo.

Dessa forma, um bom desempenho da aplicagao esta diretamente ligado ao sobre-
custo introduzido pela troca de dados entre os nés. Com base nessa situacao, protocolos
de comunicagao mais eficientes e hardwares para comunicacao com melhor desempenho
tém sido desenvolvidos, buscando explorar com maior eficiéncia os recursos oferecidos

pelas redes de comunicacao e reduzir o sobrecusto de comunicagoes.

O restante desta secao dedica-se a apresentar algumas ferramentas de comunicacao
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que podem ser utilizadas para a troca de dados entre os nés de um aglomerado.

3.3.1 Troca de Mensagens

A troca de mensagens é a estratégia tradicionalmente empregada para o compar-
tilhamento de dados entre os nés de um aglomerado. Para a comunicacao sao utilizadas
operagoes do tipo send(), para enviar dados, e receive(), para receber dados. Variantes

desta estratégia permitem comunicagoes sincronas ou assincronas.

No caso sincrono, send() e receive() sdo operagdes bloqueantes, ou seja, uma
chamada send() permanece bloqueada até que o receive() correspondente seja execu-
tado. Neste caso, o transmissor somente enviard os dados apds receber do receptor uma
confirmacao de que este encontra-se pronto para a recepcao. Nitidamente, utilizando-se
a troca de mensagens sincrona, nao é possivel realizar processamento e comunicacao ao

mesmo tempo (EICKEN et al., 1992).

Por outro lado, a variante assincrona permite que parte do tempo gasto com co-
municacoes seja sobreposto por calculo efetivo. Isto é possivel, pois o transmissor de
uma mensagem nao necessita esperar nem pelo requerimento da mensagem por parte do
receptor nem pela confirmacao de recebimento desta mensagem. Com isso, apds enviar
uma mensagem, o transmissor esta livre para novas transmissoes ou para a realizagao de
calculo efetivo. O custo do uso desta técnica reflete-se em uma maior complexidade de

controle da evolucao do programa e da respectiva troca de dados.

Duas das mais populares bibliotecas de comunicacao baseadas em troca de men-
sagens para processamento de alto desempenho sao PVM e MPI. Cita-se, também, o

padrao sockets, bastante popular em ambientes UNIX.

3.3.1.1 PVM

A biblioteca PVM (GEIST et al., 1994) permite que uma rede de computadores

heterogéneos seja utilizada como uma tinica maquina virtual para execucao de aplicacoes
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paralelas e distribuidas. A maquina virtual pode ser composta por um nimero pratica-

mente ilimitado de hosts heterogéneos (COSTA; STRINGHINI; CAVALHEIRO, 2002).

O sistema PVM é composto de duas partes: uma biblioteca de fungoes paralelas e
um daemon, chamado pvmd3, que reside em todos os computadores que fazem parte da
maquina virtual. A biblioteca fornece primitivas de comunicacao, inicializagao e término
de processos PVM, adicao e remogao de hosts da maquina virtual, sincronizacao e envio
de sinais entre processos PVM, dentre outras. O daemon consiste em um processo que
executa em segundo plano, sendo responsavel pelo gerenciamento das tarefas paralelas
oferecidas pelo PVM. O conjunto de daemons executando em diferentes maquinas, forma

a maquina virtual do PVM (COSTA; STRINGHINI; CAVALHEIRO, 2002).

Com PVM, qualquer processo PVM pode enviar uma mensagem para qualquer
outro processo PVM, nao havendo limite para o tamanho nem para o nimero destas
mensagens. Esta comunicacao entre processos ¢ baseada em operagoes send e receive,

com envio e recebimento assincronos e, ainda, recepgao sincrona.

3.3.1.2 MPI

MPI é uma biblioteca de comunicacao para programacao paralela baseada em troca
de mensagens, que surgiu durante o MPI Férum organizado por laboratérios, industrias
e universidades, onde foi definido um vasto conjunto de primitivas relacionadas a sin-

cronizacao e comunicacao entre tarefas.

Assim como PVM, MPI também cria uma maquina virtual sobre uma arquitetura
real. Cada né virtual consiste em um processo executando sobre um né real da arquitetura,
sendo que mais de um né virtual podera residir no mesmo no real e nés virtuais poderao

estabelecer comunicagao para envio e recebimento de dados quando necessario.

As primitivas para troca de dados entre processos oferecidas por MPI, vao desde
as tradicionais send e receive até mecanismos de comunicagao em grupo. Além disso, um

processo pode tanto enviar dados para todos os processos quanto receber dados de todos
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os processos. Para tanto, o n6 deve ser indicado como raiz, sendo responsavel por enviar,

receber e tratar todos os dados.
3.3.1.3 Bibliotecas Sockets

Bibliotecas sockets sao populares em ambientes UNIX, tal GNU Linux, e sua im-
plementacao segue o padrao sockets definido em (STEVENS, 1998). E 0 mecanismo mais
basico utilizado para comunicacao interprocesso em um computador ou entre aplicacoes
em diferentes computadores conectados por redes locais ou redes de longa distancia. Pos-
sui um conjunto pequeno de primitivas e pode ser empregado tanto com o padrao TCP
(orientado a conexao) quanto com UDP (pacotes), sendo muito eficientes em redes padrao

Ethernet.

3.3.2 Chamada Remota de Procedimento

Outra estratégia que pode ser empregada para comunicacao em aglomerados de
computadores consiste em chamadas remotas de procedimento (RPC) (BIRRELL; NEL-
SON, 1984), que oferecem um maior nivel de abstracao ao programador. RPC oferece ao
programador uma estrutura de programacao bastante préxima a chamada de um proce-
dimento ordinério para invocar um servigo a ser executado em outro né (CAVALHEIRO,

2004), passando, como parametro, um conjunto de dados.

Um ambiente que implementa RPC é composto por um servidor, responsavel pelo
calculo, um cliente, que invoca os servicos do servidor, e um stub, que é executado junto ao
cliente e consiste em um procedimento responsavel por capturar as invocagoes ao servigo

remoto.

A popularidade de RPC, originalmente sincrona, deve-se ao emprego das conheci-
das chamadas de procedimento, onde servigos remotos sao vistos como procedimentos
locais. Além disso, este modelo onde o cliente espera sincronamente pelo servidor, é bem

préximo ao esquema seqiiencial conhecido pelos programadores (BARCELLOS; GASPARY,
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2003).

3.3.3 Mensagens Ativas

Mensagens Ativas (EICKEN et al.,, 1992) sao solugdes cldssicas ao problema de
comunicagao em ambientes paralelos (LUMETTA; MAINWARING; CULLER, 1997), per-
mitindo realizar comunicagoes sem introduzir grande quantidade de sobrecusto de exe-
cugao (WALLACH et al., 1995). O mecanismo de comunicagdo com Mensagens Ativas
é assincrono e tenta explorar toda a flexibilidade e desempenho das modernas redes de
computadores (EICKEN et al., 1992). Neste caso, cada mensagem enviada passa a conter,
em seu cabecalho, o endereco de um servigo a ser executado no receptor e, em seu corpo,
os dados que compdem os argumentos (EICKEN et al., 1992). No momento da recepgao de
uma mensagem ativa, um procedimento é acionado para recuperar a mensagem da rede
e inseri-la no processamento em andamento no nod, de forma que o servigo requisitado

execute rapidamente e por completo.

A estratégia empregada por este mecanismo para minimizar a sobrecarga de co-
municacao, estd em nao bufferizar as Mensagens Ativas, a nao ser o necessario exigido

pelo sistema operacional.

Apesar das semelhancas entre Mensagens Ativas e RPC, cabe destacar que as
primeiras foram desenvolvidas com o objetivo de obterem alto desempenho em arquite-
turas distribuidas, enquanto as outras preocupam-se apenas com a comunica¢ao em ar-

quiteturas deste tipo.

3.4 COMENTARIOS FINAIS

E consenso entre pesquisadores as vantagens apresentadas pela utilizagao da pro-
gramagao concorrente para solucionar problemas que demandam grande quantidade de
recursos, seja em tempo de processamento, seja em consumo de memoria. No entanto, nao

¢ tarefa trivial empregar este modelo de programacao. Na programagao seqiiencial, por
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exemplo, as instrucgoes sao executadas ordenadamente em um fluxo de execucao tunico,
havendo um controle implicito entre elas que nao permite que uma instrucao execute
antes que a anterior termine, o que garante a correta evolucao do programa. Em contra-
partida, existem diversos fluxos de execugao em um programa concorrente, cada um com
sua prépria sequéncia de instrugoes e que necessitam de mecanismos externos de controle

para garantir o correto acesso a memoria e a correta evolugao do programa.

Eventualmente, estes fluxos necessitam trocar dados entre si. Existindo uma
memoria compartilhada entre eles, estas trocas ocorrem através de operacoes de leitura e
escrita diretamente em meméria, com algum controle para acesso aos dados compartilha-
dos. Por outro lado, se os fluxos nao estiverem executando no mesmo né, serao necessarias
primitivas do tipo envia e recebe para estabelecer comunicacao entre os nés. Assim como
deve haver um controle de acesso a memoria compartilhada, as comunicagoes entre os
nos também devem ser sincronizadas. Dessa maneira, busca-se garantir que instrucoes
relacionadas entre si e executando em nos diferentes, tenham a sua disposicao os dados

necessarios quando forem executar.

Considerando-se a execugao de uma aplicagao em um aglomerado, a situagao en-
contrada ¢ a de troca de dados entre os nés do mesmo. Foram apresentadas algumas
ferramentas que podem ser empregadas para estabelecimento desta comunicacao entre
fluxos executando em nods diferentes. Dentre elas, as Mensagens Ativas mostraram-se
mais adequadas quando se busca alto desempenho. A restricao é que esta solugao permite
somente comunicagoes assincronas, sendo necessaria a introducao de algum mecanismo

externo de controle de execugao, para garantir a correta evolugao do programa.
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O desenvolvimento de software que tire o maximo proveito de arquiteturas como os
aglomerados de computadores, apresenta trés desafios: (1) minimizar o sobrecusto gasto
em comunicagoes, (2) permitir que o tempo gasto em comunicagoes seja sobreposto por
computagao (calculo efetivo) e (3) coordenar os dois anteriores sem sacrificar o desem-

penho do processador (EICKEN et al., 1992).

Uma aplicagao implementada para executar em arquiteturas como aglomerados
e que vise alto desempenho, deve buscar minimizar o tempo entre a producao de um
dado e seu consumo. Este tempo, que pode ser visto como a reatividade da aplicacao,
refere-se a capacidade da aplicacao em disparar novos servicos a medida que novos dados
sao produzidos. Considerando-se a execugao em um aglomerado de computadores, um
dado produzido em um né do aglomerado por uma tarefa podera ser consumido por outra
tarefa em um né diferente. Para tanto, serd necessaria uma troca de mensagens entre
os dois nos, a qual devera ocorrer de maneira rapida, ja que o dado produzido deve ser

consumido no menor tempo possivel.

Uma solucao eficiente para implementacao de troca de mensagens entre os nos
de um aglomerado, consiste na utilizacio de Mensagens Ativas (EICKEN et al., 1992),
que, normalmente, esta entre os mecanismos de comunicagao mais rapidos disponiveis
(LUMETTA; MAINWARING; CULLER, 1997). Este mecanismo ¢é assincrono e tenta ex-
plorar toda a flexibilidade e desempenho das modernas redes de computadores (EICKEN
et al., 1992), permitindo realizar comunicagdes sem introduzir grande quantidade de so-

brecustos de execugdo (WALLACH et al., 1995).
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Neste mecanismo, cada mensagem enviada contém, em seu cabecgalho, o endereco
de uma fungao a ser executada no receptor e, em seu corpo, os dados que compoem os
argumentos (LUMETTA; MAINWARING; CULLER, 1997). A idéia é que o transmissor
envie uma mensagem para a rede e continue seu processamento. A recepcao de uma
mensagem ativa provoca o acionamento de um procedimento para recuperar a mensagem
da rede e a invocacao do servigo desejado. Para minimizar o sobrecusto de comunicacao,

as Mensagens Ativas sao bufferizadas apenas o necessario para o transporte na rede.

A diferenca entre Mensagens Ativas e RPC, estd no fato de que o mecanismo de
Mensagens Ativas busca extrair os dados da rede o mais rapido possivel e executar o pro-
cessamento requisitado pela mensagem, de forma a minimizar o tempo entre a producao
e o consumo dos dados. A grande vantagem deste mecanismo estd na forma como a men-
sagem recebida é tratada: ela é inserida dentro do fluxo de execucgao corrente, o que evita

o sobrecusto de criagdo de um novo fluxo (CARISSIMI, 1999).

Este capitulo apresenta um estudo sobre o mecanismo de Mensagens Ativas. A
Secao 4.1 apresenta a implementagao original, em hardware, do mecanismo. Na Secao 4.2
sao apresentadas duas implementagcoes alternativas que buscam minimizar as limitacoes do
modelo original. Alguns ambientes de programacao que empregam o mecanismo de Men-
sagens Ativas sao apresentados na Segao 4.3. A Secao 4.4 descreve outra implementagao
alternativa, que foi desenvolvida para inclusao no ambiente Anahy. Alguns comentarios

finais sobre Mensagens Ativas sao feitos na Secao 4.5.

4.1 IMPLEMENTACAO ORIGINAL

O modelo original de Mensagens Ativas, implementado em hardware, foi apresen-
tado em (EICKEN et al., 1992), podendo funcionar de duas formas: por interrupgao ou por
polling, como apresenta a Figura 14, onde o lado (a) refere-se a estratégia de interrupgao

e o lado (b), a estratégia de polling.

Se estiver sendo utilizado o modelo de interrupgoes, a interface de rede interrompe
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a thread em execugao, avisando da chegada de uma mensagem (1). Esta interrupcao é
entao tratada (2) e, em seguida, o descritor da mensagem é extraido da interface de rede
(3). Logo apds ¢ iniciado o tratamento da mensagem (4) e os dados sao retirados da rede

(5) e armazenados em uma area de dados.

Tratamento da Tratamento Th d Tratamento
Thread interrupgao da M.A. rea da M.A.
INT™
\ Interface de Rede \ \Interface de Rede \
(a) (b)

Figura 14: Esquema de funcionamento do mecanismo de Mensagens Ativas. (a) Inter-
rupgao. (b) Polling.

Quando se utiliza o modelo de polling, a thread em execucao consulta, periodica-
mente, a interface de rede para verificar se chegaram novas mensagens. Se, nesse processo
de polling, ocorrer a chegada de uma mensagem, seu descritor sera retirado da rede pela
thread (1) e serd disparado o tratamento dessa mensagem ativa (2). Por fim, os dados

necessarios a execucao da tarefa sdo retirados da rede (3).

No entanto, este modelo apresenta um problema ocasionado pela presenca de uma
unica thread no receptor. Como esta thread é responsavel por receber e tratar as Men-
sagens Ativas, o servico executado pela Mensagem Ativa nao podera realizar operagoes
de sincronizagao, o que poderia ocasionar uma situacao de deadlock, uma vez que nao ha

nenhum outro fluxo de execucao ativo realizando atividades da aplicacao.
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4.2 IMPLEMENTACOES ALTERNATIVAS

O problema do modelo original de Mensagens Ativas mencionado anteriormente,
pode nao ser interessante quando se deseja obter programas concorrentes de cunho

genérico pela restricao imposta ao uso de sincronizacgoes.

Buscando solucionar este problema, foram desenvolvidas as seguintes variagoes do
modelo original: UpClall, que apresenta uma thread especializada para as mensagens, e

PopUp, que trabalha com varias threads.

4.2.1 UpCall

Nesta variacao existe uma thread especialista responsavel pelo tratamento de todas
as mensagens recebidas. Esta thread é chamada de daemon de comunicacao. A existéncia
do daemon evita que a thread que esta executando, pare seu processamento para tratar
a mensagem que chegou (CARISSIMI, 1999). A Figura 15 apresenta o esquema de fun-
cionamento do mecanismo de UpCall tanto para a politica de interrupcao (a) quanto para

a de polling (b).

Caso esteja sendo utilizada a politica de interrupgao, a chegada de uma mensagem
gera uma interrupcao (1), que provoca o acionamento do escalonador. A thread em e-
xecugao ¢ preemptada (2) e o escalonador transfere a execu¢do para o daemon (3). A

mensagem ¢é, entao, extraida da interface de rede (4) e tem sua execugdo iniciada (5).

Se, por outro lado, estiver sendo utilizada a politica de polling, o daemon sera o
responsavel por verificar periodicamente a interface de rede a fim de detectar a chegada de
mensagens. Para que possa realizar tal verificacao, o daemon deve receber do escalonador
o direito de executar (1). Assim que detectar a chegada de uma mensagem na interface

de rede, o daemon a retira da interface (2) e o devido tratamento é dado & mensagem (3).

Ao contrario da implementacao original, nesta variacao as threads podem ser sin-

cronizadas, ja que sao independentes. No entanto, a presenca de uma unica thread res-
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ponsavel por todas as mensagens do né, fard com que o sistema perca reatividade no

atendimento as mensagens recebidas.

\ Escalonador \ \ Escalonador \
/‘ ' 3 VAN
) Tratamento / 1\\ Tratamento
Thread ! = vy Daemon — gaMm.A. | Thread ) Paemon gaMA.
X A4 42
INT . 1 / ,
\ Interface de Rede \ \Interface de Rede \
(a) (b)

Figura 15: Esquema de funcionamento do mecanismo de UpCall, por interrupgao (a) e
polling (b).

4.2.2 PopUp

Nesta segunda variacao de Mensagens Ativas, ao invés de existir um daemon de
comunicagao como no caso de UpCall, ocorre a criacao de uma nova thread para tratar
cada mensagem recebida. Isto evita que a thread em execugao necessite interromper seu
trabalho para retirar os dados da mensagem da interface de rede (CARISSIMI, 1999) e
aumenta a reatividade da aplicacao, ja que os dados sao consumidos assim que sao en-
tregues. Como nos demais casos, este mecanismo também pode funcionar por interrupcao

(lado a da Figura 16) ou por polling (lado b da Figura 16).

Quando a estratégia de interrupgao esta sendo utilizada, a chegada de uma nova
mensagem gera uma interrupgao (1), que passard a ser tratada pela thread em execucao
(2). O cabecalho da mensagem ¢ retirado da interface de rede (3) e uma nova thread é
criada para trata-lo (4), com a responsabilidade de retirar, da interface de rede, os dados

que chegaram como parametros da mensagem (5).



67

Ao se utilizar a estratégia de polling, a thread em execucao verifica, periodicamente,
a interface de rede para detectar a presenga de novas mensagens (1). Com a chegada de
uma nova mensagem, a thread em execuc¢ao cria uma nova thread para tratamento da
mensagem (2). Esta nova thread serd responsédvel por retirar a mensagem da interface de

rede (3) e trata-la da forma necessaria.

Thread Tratamentoda — Threqd’ Thread Thread'
interrupgao
Poli()
1
\ Interface de Rede \ \Interface de Rede \
(@) (b)

Figura 16: Esquema de funcionamento do mecanismo de PopUp. (a) Interrupgao. (b)
Polling.

Esta variacao de Mensagens Ativas soluciona os problemas das duas imple-
mentagoes anteriores. Diferentemente do modelo original, permite a realizacao de sin-
cronizacao pelas threads sem o risco de deadlock, pois todas as threads sao independentes.
Em oposicao a UpCall, evita que o sistema perca reatividade, pois cada mensagem en-
tregue é tratada por uma nova thread, o que diminui o tempo entre a producao e o consumo
dos dados. Porém, a cada criagao de thread custos adicionais sao introduzidos no total da

aplicagao.

4.3 TRABALHOS RELACIONADOS

Nesta secao sao apresentados alguns ambientes de programagao paralela e dis-

tribuida que empregam o mecanismo de Mensagens Ativas para comunicacao.
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4.3.1 Split-C

Split-C (CULLER et al., 1993) é uma extensao paralela da linguagem de pro-
gramacao C, que suporta o acesso a um espaco de enderecamento global em multiproces-
sadores com meméria distribuida. O modelo de programagao seguido é o Single Program
Multiple Data (SPMD), onde todos os processadores iniciam a execugdo em um mesmo
ponto de um codigo comum e no qual cada processador, identificado por um ntmero
unico, pode seguir um fluxo de controle distinto, sincronizando sua execuc¢ao com os de-

mais processadores em pontos pré-definidos, com a utilizacao de barreiras.

Uma das extensoes da linguagem C implementadas em Split-C, permite que qual-
quer processador acesse qualquer localizagao em um espaco de enderecamento global e, ao
mesmo tempo, cada processador possua uma regiao especifica do espago de enderecamento
global. A regiao local a cada processador pode ser acessada através de ponteiros locais
padrao da linguagem C, enquanto o espaco global pode ser acessado por ponteiros globais.

Sendo que o custo de acesso a ponteiros globais é maior do que a ponteiros locais.

Em Split-C as Mensagens Ativas sao um recurso de implementacao do préprio am-
biente, nao sendo oferecido acesso a estes recursos ao programador. A camada de Men-
sagens Ativas utilizada tem seus servigos disponibilizados pela interface SPMA (CHANG

et al., 1996), construida para manipular diretamente um hardware de comunicagao.

4.3.2 Chant

Chant (HAINES; CRONK; MEHROTRA, 1994) é um ambiente para programagao
paralela desenvolvido para sistemas com memoéria distribuida, baseado em threads co-
municantes (talking threads). O termo talking threads foi introduzido para representar a
nocao de duas threads em comunicacao direta, através de primitivas send() e receive(),

independente de estarem ou nao no mesmo espaco de enderecamento.

Chant estende a interface e as funcionalidades do padrao POSIX para threads

(Pthreads) (IEEE, 1994) para uma categoria de objetos computacionais chamados
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chanters, que correspondem as threads com identificadores globais unicos dentro da
maquina paralela e que podem comunicar-se remotamente com outras threads. Para
criar uma thread chanter, local ou remota, a primitiva pthread_create() de Pthreads foi
estendida para pthread_chanter_create(), que retorna o identificador global tinico da thread

criada.

Duas threads chanters comunicam-se com base no padrao MPI, utilizando primiti-
vas do tipo send e receive. Tais primitivas sao utilizadas para passagem de parametros e
retorno de resultados, possibilitando, também, o envio sincrono e o recebimento sincrono
e assincrono de mensagens. Para situagoes onde a comunicacao entre chanters nao pode
ser realizada através da troca de mensagens ponto-a-ponto, Chant prové um mecanismo
de Remote Service Requests (RSR), que permite que fungoes sejam executadas dentro de

um contexto remoto.

O suporte a comunicacao em Chant oferece a possibilidade de realizar troca de
dados ponto-a-ponto entre threads e a invocacao remota de threads. Este segundo servico
é viabilizado pela introdugao no ambiente de execucao de uma thread especializada (server
thread), que aguarda o recebimento de mensagens solicitando a execugao de um servigo.
Ao receber uma mensagem, a server thread passa a executar o servico solicitado, possuindo
prioridade de execugao mais alta em relagao as demais threads. Em Chant, os servigos
de Mensagens Ativas estao disponiveis ao programador, mas deve-se ter cuidado para

que os servigos solicitados nao sejam bloqueantes, de forma a nao ocorrerem situagoes de

deadlock.

4.3.3 Nexus

Nexus (FOSTER; KESSELMAN; TUECKE, 1994, 1996) consiste em uma camada
de suporte a execugao de aplicagoes paralelas irregulares, que busca possibilitar que aglo-
merados de computadores geograficamente distribuidos e heterogéneos sejam utilizados

como um tunico aglomerado global (conceito de Grid Computing).
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A interface do Nexus estd organizada sobre cinco abstragbes: nds, contextos,
threads, ponteiros globais e requisicoes de servigos remotos, conforme ilustrado pela Figura

17.

No 1 No 2 No 3

Hy

: %

Contexto

Figura 17: Abstragoes do Nexus.

Assim, uma aplicagao consiste em um conjunto de threads executando dentro de
espacos de enderecamento denominados contextos, que sao mapeados para um conjunto de
nos, que representam os recursos fisicos de processamento. Dentro de um mesmo contexto,
as threads comunicam-se por meio da memoria compartilhada; estando em contextos
diferentes, as threads podem disparar requisicoes de servigos remotos através de ponteiros

globais, que provocam a execucao de fungoes dentro de outros contextos.

Um espaco de enderecamento global é provido pelo Nexus através dos ponteiros
globais. Um ponteiro global é uma estrutura de dados que contém uma referéncia di-
reta a um objeto dentro de um contexto. Cada ponteiro global é formado por um par
(startpoint, endpoint) para comunicagao ponto-a-ponto, porém pode ser estendido para

suportar comunicacao multicast através da associacao de um startpoint a varios endpoints.

Para que threads pertencentes a contextos diferentes possam comunicar-se, sao
utilizadas as requisigoes de servigos remotos (RSR). Uma RSR resulta na execugao de
uma funcao especial, chamada handler, no contexto referenciado pelo ponteiro global.
Esta funcao é invocada assincronamente dentro do contexto; nenhuma acao, tal como a e-

xecucao de um receive, precisa ser tomada para que a funcao seja executada. Esta execucao
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pode ocorrer de dois modos: em uma nova thread ou em uma thread pré-alocada, caso a
funcao nao seja bloqueante. Cabe salientar que para uma RSR nao existe confirmacao ou

retorno de resultados e a thread chamadora nao permanece bloqueada.

4.3.4 Athapascan-0

O ntcleo executivo de Athapascan-0 (GINZBURG, 1997; BRIAT; GINZBURG;
PASIN, 1998) combina multiprogramagao e comunicacao, fornecendo um conjunto de
primitivas para a realizagao de troca de mensagens. Athapascan-0 possibilita a criacao de
threads local e remotamente. No caso de serem criadas localmente, as threads comunicam-
se por meio de memdria compartilhada e o nicleo oferece mecanismos de sincronizacao
(como mutezes, seméforos e varidaveis de condi¢do) para garantir o acesso concorrente
aos dados compartilhados. No caso de threads remotas, sua criagao ocorre através de
uma chamada a um procedimento remoto assincrono, correspondendo a execucao de um

Servico.

Além de permitir a criacdo remota de threads, as quais nao possuem nenhuma
restricao no que diz respeito ao uso de primitivas de sincronizagao, Athapascan-0 introduz
a possibilidade de uso de “mensagens urgentes”. Mensagens urgentes sao tratadas por
um daemon especializado, o qual reage ao recebimento de uma mensagem pela ativacao
imediata do servigo solicitado - estes servigos nao devem realizar nenhuma operacao de

sincronizacao.

4.4 FILA DE EXECUCAO

Os trés modelos de Mensagens Ativas apresentados nas duas primeiras segoes deste
capitulo nao sao satisfatorios quando se trata de aplicacoes altamente paralelas. No mo-
delo original, uma operacao de sincronizagao realizada pela mensagem que estd sendo
processada podera ocasionar uma situacao de deadlock, uma vez que o fluxo de execucao

serd bloqueado. A variacao UpCall soluciona este problema incluindo uma thread es-
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pecializada em tratar mensagens. No entanto, caso a mensagem em execuc¢ao bloqueie,
o sistema perdera reatividade ao atendimento de novas solicitagoes. Os problemas de
reatividade e deadlock sao resolvidos na variacao PopUp pela criagao de uma nova thread
para tratar cada mensagem entregue. Porém, cada criagao de thread adiciona custos no

total da aplicacao.

Uma terceira variacao do mecanismo de Mensagens Ativas foi proposto em
(ROLOFF; CARISSIMI; CAVALHEIRO, 2004). Este modelo pode ser visto como uma
estratégia hibrida, que retne caracteristicas de UpCall e PopUp. Com isso, é possivel
executar varios servicos simultaneamente, sem a necessidade de criagao de novas threads
e podendo existir um daemon especializado em retirar as mensagens da interface de rede.
Esta variagao foi concebida para ser inserida no modelo de execucao do ambiente Anahy
(CAVALHEIRO; DALL’AGNOL; VILLA REAL, 2003), utilizando-se de processadores vir-

tuais e listas de tarefas.

Na Figura 18 pode ser observada uma visao esquematica deste mecanismo. Neste
caso, existe um numero n de threads em cada no, executando as tarefas definidas pelo
programa em execuc¢ao. Ao ser criada, uma tarefa é armazenada em uma lista de tarefas
(fila de execugao). Quando uma thread encerra a execugdo de uma tarefa, ela verifica se
existe alguma outra na lista de tarefas a espera de ser executada. Caso exista, a thread
toma para si a tarefa e passa a executa-la. Caso a fila esteja vazia, a thread permanece
bloqueada até que ocorra a inclusao de uma nova tarefa na lista. Toda mensagem, ao ser

recebida, é armazenada na lista de tarefas para futuro tratamento.

Nesta variacao, o daemon de comunicacao consulta periodicamente a rede para
verificar a chegada de uma nova mensagem (1). Se nesse processo for detectada a entrega
de uma mensagem, o daemon a retira da interface de rede, a insere na lista de tarefas do né6
(2) e volta a repetir o processo. Quando uma das threads do né encerrar o processamento
de uma tarefa, ela consulta a lista de tarefas prontas para serem calculadas (3). Caso a

lista nao esteja vazia, a thread retira uma tarefa da lista e a processa. Caso contrario,
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Thread 1 Thread n Lista de
tarefas
[ X X ] 2
daemon
Né 1 XY 3 eoe Né n
1
‘ Interface de Rede ‘
Rede

Figura 18: Esquema de funcionamento do mecanismo de fila de execugao.

bloqueia até que uma tarefa pronta para ser calculada seja inserida na lista.

4.5 COMENTARIOS FINAIS

O mecanismo de Mensagens Ativas apresentado neste capitulo mostra-se como uma
boa alternativa para a comunicagao em aglomerados, permitindo que sejam atingidos bons
indices de desempenho. No entanto, os modelos existentes possuem caracteristicas que
influenciam tanto no desenvolvimento das aplicagoes quanto no desempenho final. A Tab.
5 apresenta um resumo com as principais caracteristicas de cada modelo de Mensagens

Ativas.

Tabela 5: Principais caracteristicas das diferentes variagoes de Mensagens Ativas.

Modelo PopUp UpCall Fila de Execucgao
Original

Servigcos Blo- | Nao Sim Sim Sim

queantes

Reatividade Tamanho | Velocidade de | Tamanho | Numero de threads
do servico | criacao da thread | do servico | de servico

Implementagao| HW HW/SW HW/SW | SW

No modelo original, pode ocorrer uma situacao de deadlock caso a mensagem que
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estd sendo processada realize uma operacao de sincronizacao. Na variacao UpCall é in-
troduzida uma thread especializada em tratar mensagens para solucionar o problema de
deadlock, mas caso a mensagem em execucao bloqueie, o sistema perderd reatividade. A
estratégia de PopUp cria uma nova thread para tratar cada mensagem entregue, solucio-
nando os problemas de perda de reatividade e deadlock. Porém, a cada nova thread criada,

um custo ¢ adicionado no total da aplicacgao.

Buscando solucionar os problemas das variagoes existentes, o modelo de fila de
execugao proposto para ser inserido em Anahy, introduz um daemon de comunicacao
para tratamento de mensagens e um numero n de threads (processadores virtuais) para
execucao de tarefas definidas pelo programa em execugao. Com isso, é possivel que varias
tarefas sejam executadas simultaneamente, mantendo os processadores ocupados com

calculo 1til o maior tempo possivel.

Apesar de mostrarem-se eficientes para a comunicagao em aglomerados, as Men-
sagens Ativas apresentam-se unicamente assincronas. Isso faz com que exista a necessidade
de mecanismos de controle externos que permitam uma correta evolugao do programa em
execucao. Em geral, este controle fica a cargo do programador da aplicacao e nao do
mecanismo de Mensagens Ativas.

Tabela 6: Principais caracteristicas dos diferentes ambientes que empregam Mensagens
Ativas.

Athapascan-0 | Nexus Split-C Chant
Implementacao| SW SW HW SW
Suporte de | MPI Proprietario | Proéprio MPI
Programacao
Interface Threads remotas | Servicos Recurso  do | Threads

remotos ambiente remotas

Neste capitulo também foram apresentados alguns ambientes de programacao pa-
ralela e distribuida, encontrados na literatura, que empregam o mecanismo de Mensagens
Ativas. As principais caracteristicas de cada ambiente estao destacadas na Tab. 6.

Observa-se que, a excecao de Split-C, a implementacao de Mensagens Ativas se da em

software, sendo empregadas técnicas de multiprogramacao leve para possibilitar a con-
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corréncia entre operagoes de cdlculo e comunicacao. Também cabe citar que Athapascan-0
conta com uma interface de programacao aplicativa (GALLILEE et al., 1998) que incorpora
ao ambiente um mecanismo de escalonamento capaz de contornar os problemas advindos

do assincronismo das Mensagens Ativas.



5 ANAHOY

Com a popularizaciao dos aglomerados de computadores nos tltimos anos!, um
novo conjunto de ferramentas vem sendo desenvolvido para exploracao de processamento
de alto desempenho neste tipo de arquitetura. No entanto, aglomerados sao constituidos
de nés com capacidades distintas de processamento, caracteristica, em geral, nao abor-
dada por ferramentas classicas de programacao, como chamada de procedimentos remotos
(RPC), threads e comunicagao entre processos. Tais ferramentas, embora permitam a ex-
ploragao de forma especializada de um determinado recurso de processamento, nao tendo
sido desenvolvidas especialmente para aglomerados, nao possibilitam obter o maximo de

desempenho do conjunto de recursos disponiveis.

Nexte contexto, Anahy é um ambiente de programacao e execucao de aplicagoes
paralelas em aglomerados de computadores, onde cada né pode vir a ser um multipro-
cessador com memoria compartilhada. O objetivo de Anahy é oferecer recursos para a
exploracao do processamento de alto desempenho, provendo tanto uma interface de pro-
gramacao concorrente de alto nivel, como um nticleo executivo. Com isso, o programador
¢ capaz de descrever a concorréncia de sua aplicacao independentemente dos recursos

computacionais disponiveis na arquitetura.

Neste capitulo, que estd baseado em (CAVALHEIRO; DALL’AGNOL; VILLA REAL,
2003), é descrito o ambiente Anahy. Na Secao 5.1 é apresentada a arquitetura virtual de
Anahy. A Secao 5.2 define os conceitos de tarefa e grafo no ambiente Anahy. A Secao 5.3

apresenta a interface de programacao do ambiente, destacando os servigos oferecidos e a

'Dados obtidos em http://www.top500.org
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sintaxe utilizada. Na Secao 5.4 é apresentado o nicleo executivo de Anahy, com destaque
para a descricao do algoritmo de escalonamento empregado pelo ntiicleo. A Secao 5.5
identifica os servicos de escalonamento existentes no ambiente. Para encerrar o capitulo,

sao feitos alguns comentdarios finais na Secao 5.6.

5.1 ARQUITETURA VIRTUAL

Embora a arquitetura real considerada seja um aglomerado de computadores, a
visao que o programador tem ¢é de uma arquitetura virtual multiprocessada com memoria

compartilhada, conforme ilustrado na Figura 19.

- Meméria compartilhada

Memoria local Memoria local Memoria local Memoria local
PV00 PVO1PV02 PVO03 PV10 PVI11 PV20 PV21 PVn0 PVnl PVn2
CPU CPU CPU CPU CPU CPU
N6l No62 No3 Non

Rede de comunicacio

Figura 19: Modelos real e virtual da arquitetura de suporte a Anahy.

Nesta figura pode-se observar que a arquitetura real é formada por um conjunto de
nés de processamento, dotados de memdria local e de unidades de processamento (CPUs).
Sobre esta arquitetura real existe uma arquitetura virtual composta por um conjunto de
processadores virtuais (PVs) alocados sobre os nés e por uma memoria compartilhada
pelos PVs. Cada PV executa seqiiencialmente as atividades atribuidas a ele, sem inter-
rupcoes durante a execucao. Quando ocioso, o PV pode ser despertado para executar uma
atividade apta para execucao. Existindo a necessidade de comunicacao entre os PVs, esta

serd realizada através da memoria compartilhada, que é acessada pelas instrugoes de sin-
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cronizacao oferecidas pela arquitetura virtual. Estas instrugoes de sincronizacao permitem
o controle ao acesso aos dados compartilhados e, portanto, o controle de concorréncia das

atividades.

5.2 TAREFA E GRAFO

Embora a comunicacao de dados entre as instrucoes esteja resolvida através dos re-
cursos da arquitetura virtual, nao hé garantia de que o programa executara corretamente.
Para isso, deve existir alguma forma de sincronizacao entre as instrugoes para evitar que
uma instrucao comece a executar antes de ter disponivel, na memoria compartilhada, os
dados de que necessita como entrada. No paradigma de execugao imperativo seqliencial,
onde as instrugoes sao executadas seqiiencialmente, a sincronizacao estd implicitamente
garantida, nao sendo iniciada a execu¢ao de uma instrucao S; antes que a instrugao S;_;

tenha sido completada. Essa dependéncia é representada por S;_1 < S;.

Assim, existe, na execucao de um programa seqiiencial imperativo P, uma ordem

especifica para ativacao das instrucoes dado um conjunto X de dados de entrada:

EP,X)=81 <82 <83 <...<S;

De maneira semelhante, programas concorrentes necessitam transformar dados re-
cebidos como entrada para produzirem resultados. Porém, neste tipo de programacao, o
trabalho total da aplicacao é dividido em atividades concorrentes, neste trabalho sendo de-
nominadas tarefas. Estas tarefas necessitam trocar dados entre si para garantir a evolugao
do programa. Sao necessarios, portanto, mecanismos de comunicacao de dados e sin-
cronizacao de tarefas para garantir a correta execucao do programa. Os mecanismos
de comunicacao permitem que dados produzidos por uma tarefa sejam disponibilizados
para outra tarefa. Com os mecanismos de sincronizacao, uma tarefa pode verificar a

disponibilidade de um dado ou avisar a outra que um dado ja esta disponivel.

A execucao E(P. ,X) de um programa concorrente pode, entdo, ser repre-
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sentada por uma colegdo de tarefas 7 = (71,7,...,7,) e um conjunto de dados
X = (x1,29,...,2,), descritos por um grafo de dependéncias G = (V,F), onde os nos
YV =7 U X sao representados pelo conjunto de tarefas e de dados manipulados e os aces-
sos sao representados pelas arestas E= (7 x &)U (X x 7). Neste caso, (7;,z;) indica
que a tarefa 7; produz o dado z; e (x;, 7 ;) indica que o dado z; é necessdrio para executar

a tarefa 7 ;.

A partir destas consideragoes, pode-se definir um programa em execucao em Anahy
como um conjunto de tarefas, cada uma delimitando uma seqiiéncia de instrugoes ele-
mentares e definindo dois conjuntos de dados: (i) os dados necessérios ao inicio de sua
execucao e (i) os dados produzidos como resultado de sua execugdo. Dessa forma, a
ordem de execucao das tarefas é definida pela disponibilidade de seus dados de entrada
e, ao terminar, uma tarefa produz um resultado que podera desencadear a execucao de

uma outra tarefa.

5.3 INTERFACE DE PROGRAMACAO

As dificuldades enfrentadas pelo programador para o desenvolvimento de um pro-
grama concorrente encontram-se na decomposi¢ao de sua aplicacao em atividades con-
correntes, no controle da ordem de execucao destas atividades e no mapeamento dessas
atividades sobre os recursos de processamento disponiveis. Além disso, ha uma grande
variedade de arquiteturas com caracteristicas distintas e intimeras ferramentas de pro-
gramacao. Dentre os diversos critérios considerados titeis em um modelo de programacao
concorrente (SKILLICORN, 1994) adotados por Anahy, estd a capacidade de minimizar
as dificuldades de gerenciamento de um grande nimero de fluxos de execucao concorrente

e das comunicacoes entre eles.
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5.3.1 Servigos Oferecidos

A interface de programacao de Anahy disponibiliza ao programador servigos
para explorar o paralelismo de uma arquitetura multiprocessada dotada de uma area
de memoéria compartilhada. Neste caso, as tarefas concorrentes da aplicacao sao sin-
cronizadas através de trocas implicitas de dados entre elas. Os servigos oferecidos podem
ser representados por operagoes fork/join, semelhante ao modelo de multiprogramacao

leve no que se refere a criacao e sincronizacao de fluxos de execucao.

A invocacao da operacao fork cria logicamente um novo fluxo de execucao, retor-
nando um identificador ao fluxo criado. Este novo fluxo é responsavel pela execucao de
uma funcao F, que deve ser identificada e ter passados os parametros necessarios a sua
execucao no momento em que o fork é invocado. Embora o programador nao tenha nocao
do momento em que o fluxo criado passara, efetivamente, a executar, sabe-se que, ao seu

término, um resultado serd produzido.

A operacgao join, por sua vez, é responsavel pela sincronizacao com o término de
um fluxo de execucao. O identificador do fluxo retornado pela operacao fork é, agora,
utilizado para indicar qual fluxo deseja-se sincronizar. Quando um fluxo necessita de
resultados produzidos por outro, a operagao join permite que ele permaneca bloqueado,

aguardando o término do outro fluxo e a disponibilizacao dos resultados.

5.3.2 Sintaxe Utilizada

O desenvolvimento de Anahy esta sendo realizado de forma a permitir compatibi-
lidade com o padrao POSIX para threads, sendo as primitivas e estruturas oferecidas, um
subconjunto dos servigos oferecidos por este padrao. Atualmente, a interface de servicos

estd disponivel para programas implementados nas linguagens C/C++.

Um fluxo de execucao tem seu corpo definido como uma funcao C convencional,
conforme apresentado no exemplo abaixo, no qual a fungao func pode ser instanciada em

um fluxo de execucao proprio.
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void *func (void *in){
/*cédigo da fungdox*/
return out;

A localizacao dos dados de entrada da funcao é indicada pelo argumento in que
corresponde ao endereco na memoria compartilhada de onde estao os dados. Ja, return
out serve para indicar que func deve retornar, ao seu término, o enderego de um dado na

memoéria compartilhada, referente ao armazenamento do resultado produzido pela tarefa.

As operagoes fork e join  correspondem, respectivamente, as operagoes
pthread_create e pthread_join do padrao POSIX; a primeira para criar uma thread e a
segunda para aguardar pelo término de uma thread. Abaixo sao exemplificadas as sin-
taxes de athread_create e athread_join, correspondentes, respectivamente, de pthread_create

e pthread_join.

int athread_create (athread_t *th, athread_attr_t *atrib,
voidx* (*func) (void *), void *in);
int athread_join(athread_t th, void **res);

De forma semelhante a pthread_create do padrao POSIX, em Anahy a funcao
athread_create cria um novo fluxo de execucao para a funcao func, que terd como en-
trada o argumento in. Este novo fluxo poderd, quando necessério, ser referenciado pelo
identificador tinico indicado em th. O outro argumento passado para athread_create, atrib,
é utilizado para definir atributos através dos quais o programador informa caracteristicas
referentes & execucao do novo fluxo de execucao (como, por exemplo, espago de memoria

necessario para execugao).

5.4 NUCLEO EXECUTIVO

Com Anahy um programa concorrente pode ser executado tanto em aglomera-
dos de computadores como sobre arquiteturas multiprocessadas. Ao utilizar Anahy
como ambiente de programagao/execugao, o programador necessita, apenas, codificar

sua aplicagao, sem especificar o mapeamento das tarefas nos processadores. O ntcleo
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executivo de Anahy foi concebido para suportar a introducao de mecanismos de balancea-
mento de carga. E importante destacar que, atualmente, Anahy encontra-se operacional

somente sobre arquiteturas SMP 2.

5.4.1 Algoritmo de Escalonamento

O algoritmo de escalonamento manipula tarefas, que consistem em unidades de tra-
balho, definidas pelo programa em execucao, compostas por uma seqiiéncia de instrugoes,
capazes de serem executadas em tempo finito. Dentre as instrugdes que podem ser execu-
tadas por uma tarefa, estao as operacoes de criacao de novas tarefas. O término de uma

tarefa é marcado pela execucao de uma operacao de sincronizacao com uma outra tarefa.

Quatro listas de tarefas sao gerenciadas pelo algoritmo de escalonamento:

e A primeira lista contendo as tarefas prontas, ou seja, aquelas que encontram-se

aptas a serem lancadas;

A segunda, com as tarefas terminadas cujos resultados ainda nao foram solicitados,

isto é, aquelas tarefas sobre as quais ainda nao foi realizada a operacao de join;

A terceira contém as tarefas bloqueadas;

Por fim, a quarta lista contém as tarefas que encontram-se executando.

Considerando-se uma arquitetura monoprocessada, o algoritmo de escalonamento
trabalha da seguinte maneira: o processador busca a primeira tarefa, 71, da lista de
tarefas prontas e inicia sua execucao. As instrucoes elementares de 7; sao executadas
seqliencialmente e, ao realizar uma operacao de sincronizacao, 7 ; termina sua execucao.
Caso tenha sido executada uma operacao de fork, duas tarefas sao criadas, 7, e 73, onde
T, é a tarefa criada pelo fork para execucao de uma nova funcao e 7 3, a continuacao de

7T:. Ambas tarefas estao prontas para executar, no entanto, 75 é colocada na lista de

2A versdo protétipo de Anahy para aglomerados estd em curso de desenvolvimento no momento da
redagao do presente trabalho. Parte dos resultados desta dissertacao estao sendo utilizados na obtencao
desta versao.
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prontas e 7 3 é lancada, privilegiando uma execucao em profundidade do grafo. Caso a
operacao realizada seja um join, por exemplo de 7 5 com 7 3, uma nova tarefa 74 é criada,
tendo como entrada os dados produzidos por 75 e 73. Como 7 3 nao foi, ainda, executada,
T, é colocada na lista de tarefas bloqueadas e 7 3 é lancada para execu¢ao. Com o término

de 73, T4 é colocada na lista de tarefas prontas, vindo a receber o processador.

Em uma arquitetura paralela, a presenca de dois ou mais processadores executando
o mesmo algoritmo descrito no pardgrafo anterior, possibilita a execucao simultanea de
duas ou mais tarefas. Entao, quando uma tarefa 7 ; executar um join com uma tarefa
7 ;, pode ocorrer ou de 7 ja ter terminado ou ainda estar executando. Caso 7 ; ja tenha
terminado, ela é retirada da lista de tarefas terminadas e os dados por ela produzidos
permitem que o processador prossiga com a execucao de 7 ;1. Caso 7T ; esteja em exe-
cucao, 7 ;.1 permanece na lista de tarefas bloqueadas e uma nova tarefa é buscada pelo
processador na lista de tarefas prontas para execugao. Quando 7, terminar e produzir
os dados necessarios a execucao de 7 ;,1, esta é desbloqueada e passa a lista de tarefas

prontas.

A descricao do algoritmo de escalonamento deixa evidente que uma tarefa nao pode
ser iniciada antes que todas as tarefas que produzam dados necessarios a sua execugao
tenham sido concluidas. Em um programa existem, entao, relagoes entre suas tarefas,
representadas por 7; < 7;, de maneira que se pode identificar caminhos de dependéncia
de dados entre as tarefas. O maior caminho de transformacao de dados no programa P..

tendo como entrada X, é definido pela seqiiéncia:

E(PC,X) =T ... T o <Tp_1<T,

Essa seqiiéncia é denominada caminho critico (GRAHAM; KNUTH; PATASHNIK,
1989) e representa a carga computacional do problema que nao pode ser paralelizada,
devido as dependéncias existentes entre as tarefas. No escalonador de Anahy busca-se,

entao, evitar todo o custo adicional a execugao de tarefas e, durante toda a execucao do
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programa, ao menos um dos processadores deve estar ativo executando uma tarefa do

caminho critico.

5.4.2 Escalonamento Multinivel

O ntcleo executivo de Anahy tem seu escalonamento organizado em trés niveis:

e O primeiro é realizado pelo sistema operacional e consiste no mapeamento dos fluxos

de execucao associados aos PVs aos recursos fisicos de processamento;

e O segundo nivel de escalonamento refere-se a alocagao das tarefas aos PVs, sendo
considerada a ordem de execucao das tarefas e gerenciadas as listas de tarefas de
forma global aos PVs. As tarefas sao encapsuladas em threads Anahy. Uma thread
Anahy nao realiza nenhuma operacao de sincronizacao, exceto criacao de novas

threads e obtencao de resultados de retorno de outras threads;

e O terceiro nivel é responsavel pela distribuicao da carga computacional gerada entre
0s nos que compoem a arquitetura utilizada, podendo ser considerados fatores como

o custo computacional das tarefas e a localidade fisica dos dados.

5.5 SERVICOS DE ESCALONAMENTO

Os servigos de escalonamento de Anahy tém a fungao de acessar a lista de threads
e a memoria compartilhada. O controle destes acessos pelo ambiente é uma das principais
vantagens de Anahy, ja que a responsabilidade de executar tarefas e sincronizar as trocas
de dados deixa de ser do programador e passa a ser do ambiente. Com isso, a ordem de
execucao das tarefas é garantida pelo proprio ambiente, que realiza a sincronizacao entre

tarefas controlando o acesso aos dados.

Sao quatro os servigos de escalonamento do ambiente Anahy: (1) criar uma thread,

(2) manipulagao de listas, (3) sincronizagao e (4) controlar o acesso a meméria global.
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Criacao de uma thread

Um novo fluxo de execucao é criado quando uma operagao fork é realizada. No
momento da invocacao desta operacao, devem ser indicados a funcao a ser executada
pelo novo fluxo e os parametros necessarios a sua execugao. Embora a thread criada
esteja pronta para executar, o programador nao tem garantias do momento em que ela
serd lancada para execucgao. O resultado da invocacao de um servico de criacao de thread

¢ a criacao do descritor de thread.

Manipulacao de listas

As listas de tarefas de Anahy, citadas na Secao 5.4, sao gerenciadas pelo algoritmo
de escalonamento do ambiente, o qual realiza a manipulagdo de descritores de tarefas
em funcao das relagoes de dependéncias de dados. Quando uma thread tem disponivel
os dados necessarios a sua execucao, ela é armazenada na lista de tarefas prontas. Ao
ser criada, a thread ja encontra-se pronta para execucao. Uma decisao do escalonador
passa a thread do estado de pronta para o de executando. Caso uma thread que esteja
executando realize uma operacao de sincronizagao com outra que esteja pronta, bloqueada
ou executando, ela passa ao estado de bloqueada aguardando pelo término da thread
sincronizada, passando novamente ao estado de pronta somente quando a condigao de sin-

cronizacao for satisfeita. Ao terminar sua execucao, a thread passa ao estado de terminada.

Sincronizagao

Trés situagoes podem ocorrer quando uma operacao join € realizada: a thread
sincronizada estd terminada, pronta ou executando. Supondo-se duas threads A e B,
onde A esta no estado executando. Se A realiza um join com B e B encontra-se na lista
de tarefas terminadas, os dados produzidos por B sao passados para A e A segue sua
execucao. Caso B esteja no estado de pronta, o cédigo de B passa a ser executado sobre

o mesmo fluxo de execucao de A, que passa ao estado de bloqueada. Quando B termina,
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os dados produzidos por ela sao passados para A, que segue sua execucao de onde havia
parado. Na terceira situacao, A realiza um join com B, que estd executando. Neste caso,

a execucao de A ¢ interrompida até que B termine.

Acesso & memoria global (passagem de parametros/leitura de resultados)

O acesso propriamente dito é realizado pelas operacoes de acesso a memoria local
executadas pelas threads. A garantia do correto acesso é dada pela gestao dos estados das
threads. Uma thread somente é executada quando estiver no estado de pronta, indicando

que seus dados estao disponiveis na memoria.

5.6 COMENTARIOS FINAIS

O ambiente de programagao Anahy apresentado neste capitulo foi desenvolvido com
o objetivo de oferecer recursos para a exploracao do processamento de alto desempenho
em arquiteturas com memoria distribuida. Anahy prové uma interface de programacao
concorrente de alto nivel e um ntcleo executivo, permitindo que o programador descreva a
concorréncia de sua aplicacao independentemente dos recursos computacionais disponiveis

na arquitetura.

Outra facilidade introduzida por Anahy, consiste na garantia, pelo préprio ambi-
ente, da ordem de execucao das tarefas da aplicagao. Com isso, a atribuicao das tarefas
aos nos reais de processamento, a criacao de tarefas e sincronizacao entre elas e o con-
trole de acesso aos dados compartilhados tornam-se atribuicoes de Anahy, nao mais do

programador.

A utilizagdo de Anahy em aglomerados de computadores requer que estes servigos
sejam também aplicdveis a um contexto distribuido. Isso, porém, deve ser realizado de
maneira transparente ao usuario. A introducao de mecanismos de comunicacao deve, as-

sim, contemplar a implementacao dos servigos de escalonamento definidos pelo ambiente.



6 MECANISMO DE SUPORTE A
EXECUCAO DE APLICACOES EM
AGLOMERADOS

A disponibilizacao de Anahy em aglomerados de computadores exige que sejam
introduzidos no ambiente servigos que possibilitem a troca de dados e tarefas entre os
nos, de forma a viabilizar a implementacao de seu suporte executivo em arquiteturas
com memoria distribuida. Além disso, deve-se buscar que toda tarefa seja executada o
mais rapido possivel, de forma a diminuir o impacto das comunicagoes no tempo total de

execucgao da aplicacao.

Neste contexto, este capitulo apresenta uma camada desenvolvida para suporte
de Anahy em aglomerados de computadores, descrevendo os servicos detectados como
necessarios para integragao desta camada com a parte operacional de Anahy. A Secao
6.1 descreve mais detalhadamente a camada desenvolvida. Na Secao 6.2 sao descritas as
primitivas implementadas e disponiveis ao usuério desta biblioteca. Na Secao 6.3 sao ana-
lisados os servigos detectados como necessarios para integracao da camada desenvolvida
com o ambiente Anahy. Para finalizar o capitulo, sao feitos alguns comentarios sobre o

mecanismo implementado no contexto do projeto Anahy.

6.1 MECANISMO IMPLEMENTADO

No Capitulo 3 foram apresentados os niveis de concorréncia a serem explorados em
uma arquitetura para execucao de aplicagoes paralelas. Um melhor aproveitamento dos

recursos computacionais de um aglomerado de computadores é obtido quando se consegue
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explorar tanto a concorréncia intra-né quanto a entre-nés. Com isso, é possivel sobrepor
parcialmente tempos gastos em comunicagoes com calculo til, de maneira a diminuir a

ociosidade do processador.

O mecanismo implementado neste trabalho teve seu desenvolvimento baseado no
principio de atender a solicitacao de execucao de uma tarefa o mais rapido possivel,
procurando minimizar a adi¢ao de sobrecusto ao tempo total da aplicacao. Para tanto,
empregou-se multithreading para exploragdo da concorréncia intra-né (CAVALHEIRO;
DALL’AGNOL; VILLA REAL, 2003; DALL’AGNOL et al., 2003) e Mensagens Ativas
(EICKEN et al., 1992) para exploracao da concorréncia entre-ndés. A ferramenta de mul-
tithreading é empregada para permitir que diversos fluxos de execucao compartilhem os
recursos de processamento internos a um né. Enquanto que as Mensagens Ativas per-

mitem que fluxos executando em diferentes nés do aglomerado troquem tarefas e dados.

Optou-se por Mensagens Ativas, pois elas introduzem pouca sobrecarga de co-
municacao no custo total da aplicagao, por terem sido projetadas com o objetivo de
permitirem alto desempenho em arquiteturas distribuidas. Também foram consideradas
restri¢oes ao uso de mecanismos baseados em trocas de mensagens associados a multipro-

gramacao leve (conforme (FOSTER et al., 1993)).

No entanto, nao foi identificada na literatura uma biblioteca de Mensagens Ati-
vas que atendesse as necessidades do projeto Anahy. A biblioteca Split-C, primeira a
empregar Mensagens Ativas, possui seu suporte implementado em hardware. Chant e
Athapascan-0 realizam as comunicacoes com base no padrao MPI, o qual nao apresenta
resultados satisfatérios quando empregado em redes padrao Ethernet com a qual opta-
mos por trabalhar. Por fim, no ambiente Nexus, uma RSR implica na ativacao de um
servico dentro de uma thread, nao permitindo a composicao das tarefas Anahy. Por isso,

decidiu-se construir o mecanismo apresentado neste trabalho.

Para atender ao principio de execucao rapida em aglomerados, duas estruturas

foram introduzidas para oferecer suporte ao mecanismo de escalonamento: o0s proces-
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sadores virtuais e o daemon de comunicacao. Os processadores virtuais sao threads espe-
cializadas na execucao de uma tarefa especifica e nao realizam comunicagoes nem trata-
mento de mensagens. Toda troca de mensagens entre os nés do aglomerado e tratamento
das mensagens enviadas ou recebidas por um né ¢é de responsabilidade do daemon de
comunicac¢ao. Com isso, os processadores virtuais dedicam-se exclusivamente a realizacao
de calculo efetivo, possibilitando que o tempo gasto em comunicagoes seja sobreposto por

computagao (VALIANT, 1990).

Os esforcos de implementacao do mecanismo proposto neste trabalho,
concentraram-se no desenvolvimento das funcionalidades deste modulo e na sua avaliacao
como parte operacional do suporte executivo de Anahy. Tal médulo fez uso do servico de
sockets, do sistema operacional GNU/Linux, para possibilitar a comunicacao entre os nés
do aglomerado. Optou-se pela utilizacao de sockets por este mecanismo ser implementado
sobre o protocolo TCP, diretamente suportado pelo hardware disponivel (rede padrao E-
thernet), apresentando bons resultados de desempenho (BENITEZ; CAVALHEIRO, 2004).
Além do critério de facilidade de uso, também foi considerado na elaboracao das fun-
cionalidades do médulo, o padrao POSIX para threads, por buscar-se a portabilidade de
cédigo, a exemplo da construcao dos demais médulos de Anahy (CAVALHEIRO; GARZAO;

VILLA REAL, 2001).

Uma visao esquematica do mecanismo implementado pode ser observada na Figura
20. Toda mensagem entregue a um né é retirada da interface de rede pelo daemon de
comunicagao (1). Se esta mensagem corresponde a uma tarefa que ja pode ser executada,
ela é colocada em uma lista de tarefas prontas (2); caso contrario, é colocada em uma
lista de tarefas que aguardam para serem liberadas para execucao. Quando um dos
processadores virtuais do né encerrar o processamento que estava realizando, ele consulta a
lista de tarefas prontas para verificar a disponibilidade de tarefas para execucao (3). Caso
a lista nao esteja vazia, ele retira a primeira tarefa e passa a executd-la; caso contrario, ele
permanece bloqueado até que a inclusao de uma tarefa na lista o desbloqueie e ele passe

a executd-la. Como as tarefas somente sao atribuidas aos processadores virtuais quando
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estao prontas para execucao, existe garantia de que a evolugao da aplicacao sera correta.

LCS

‘ Interface de Rede

Rede

Figura 20: Visao esquematica do mecanismo de Mensagens Ativas implementado em
Anahy.

No entanto, o mecanismo apenas garante a distribuicao de tarefas e dados entre
os nés do aglomerado. O controle de acesso aos dados compartilhados, como é o caso
das listas de tarefas, deve ser realizado pelo programador (representado na Figura 20 pelo
moédulo LCS). Também é de responsabilidade do programador controlar a atribuicao de

tarefas aos processadores virtuais (na Figura 20, representado por ESC).

Na Figura 21, os dois blocos em destaque mostram a localizacao do presente tra-
balho no contexto do projeto Anahy. O bloco indicado por API engloba as aplicagoes
desenvolvidas para verificagao do mecanismo de Mensagens Ativas implementado e apre-
sentadas no préximo capitulo. Ja o bloco indicado por Mensagens Ativas refere-se ao
mecanismo desenvolvido. Ao integrar este mdédulo com o ambiente Anahy, os servicos
do mesmo passarao a ser funcionalidades internas ao Anahy, nao havendo conhecimento
do usudrio em relacao a sua utilizacao. A Légica de Controle Seméantico e os servicos de
Escalonamento, atualmente disponiveis no contexto local a um né, também serao disponi-

bilizados no contexto distribuido.
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6.2 PRIMITIVAS

O mecanismo de Mensagens Ativas implementado neste trabalho pode ser utilizado
pelo usuario de forma independente do ambiente Anahy, por se tratar de uma biblioteca a
parte. No entanto, as facilidades de escalonamento e controle semantico ficam ao encargo
do préprio programador. A integracao do mecanismo com Anahy passa estas responsabi-

lidades ao ambiente.

API (Interface de Programagao)
LCS (Légica de Controle Semantico)
Mensagens
REDE Sockets | A tivas Global
ESC (Escalonamento)
Pthreads LCS| |Lcs| |Lcs
PROC. Local
Pool de ESC ESC ESC
Execucéo
HW Sistema Operacional

Figura 21: Composicao modular de Anahy:.

Neste trabalho, o mecanismo de Mensagens Ativas esta sendo avaliado como com-
ponente final da versao de Anahy para aglomerados de computadores. Portanto, nos
experimentos realizados foi necessario montar a aplicagao com o suporte a distribuicao
de tarefas bem como de controle ao acesso aos dados compartilhados. Sua efetiva in-
troducao no ambiente Anahy é uma tarefa desenvolvida no contexto do projeto Anahy

((CORDEIRO et al., 2005)), nao do presente trabalho.

A biblioteca possui as primitivas apresentadas na Tab. 7, sendo descritas na

seqiiéncia.
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Tabela 7: Primitivas da biblioteca.

Nome Descricao
act_msg_regserv | Recebe um nome de funcao e a registra na tabela de servigos
do daemon

act_msg_create | Aloca espaco em memoéria, fazendo o buffer da mensagem
apontar para o novo espaco em memoria

act_msg_init Inicializa a mensagem com o servico previamente retornado
pela funcao act_msg_regserv

act_msg_pack | Copia n bytes da area de dados para dentro do buffer da men-
sagem

act_msg_unpack | Copia n bytes do buffer da mensagem para uma area de
memoria

act_msg_send | Envia uma mensagem para o host destino

act_msg_reset | Desaloca o espaco em memoria utilizado pelo buffer da men-
sagem e atribui -1 ao identificador de servigo

av_init Abre as conexdes entre todos os nés e inicializa os daemons
em todos eles

av_terminate | Finaliza os daemons em todos os nés do aglomerado e fecha
todas as conexoes abertas

unsigned int act_msg regserv( void * (*function_name)(void *))

Esta primitiva é responsavel por registrar os servigos que serao invocados pelo
usuario durante a execucao de sua aplicacao. E importante destacar que todos os servicos
devem ser registrados antes do daemon de comunicagao ser lancado, para que todos os

nos do aglomerado tenham conhecimento dos servicos que o usuario utilizara.

O parametro passado a funcao corresponde ao nome do servico que se deseja re-
gistrar. Tal nome refere-se ao nome de uma funcao que sera executada quando o servigo

registrado for solicitado.

O retorno da funcao deve ser atribuido a uma variavel, que sera utilizada no mo-

mento da invocagao do servico, e corresponde ao ntimero do servico registrado.

Observe-se, ainda, que o registro de diferentes servicos em diferentes nés de um
aglomerado deve ser feito na mesma ordem em todos os nés, garantindo a correspondéncia

de registros.
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int act_msg_create(act_msg_t *m, unsigned long size)

Esta funcao corresponde a alocacao de espago para uma mensagem e para
os respectivos dados. A mensagem (do tipo act_msg_t) armazenard, basicamente,
informagoes sobre o espaco (de tamanho size) reservado aos dados e sobre o identificador
do servico a ser executado. Deve ser a primeira funcao chamada quando uma mensagem
comeca a ser criada para posterior envio. O retorno da funcao sera zero em caso de

sucesso e -1 em caso de falha.

int act_msg_init(act_msg_ t *m, int am_function)

A funcgao act_msg_init faz a inicializacdo do campo da mensagem m que identifica
o servico a ser executado, com o valor de am_function passado. Tal valor refere-se
a variavel a qual foi atribuido o retorno de act_msg_regserv. Em caso de sucesso, o

retorno da funcao sera zero. Caso contrario, sera -1.

int act_msg_pack(act_msg t *m, const void *data, unsigned long size)

Tal fungao agrega os dados (data) de tamanho size & mensagem m a ser enviada.

Retorna a quantidade em bytes de espago ainda livre no buffer da mensagem.

int act_msg_send(const char *host, const int port, act_msg_t *m)

A fungao act_msg_send ¢ utilizada para enviar uma mensagem a um né. O né
ao qual se deseja enviar a mensagem m ¢é indicado por host e port indica a porta que
sera utilizada para comunicagao. O retorno da fungao corresponde ao nimero de bytes

que foram enviados.

int act_msg_unpack(act_msg_t *m, void *data, size_t datasize, char *host)

Esta funcao retira de um pacote de dados recebidos os dados relativos a uma
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Mensagem Ativa. Os dados indicados por data devem ser atribuidos a uma varidvel do
mesmo tipo dos dados empacotados em act_msg_pack. O parametro host indica o né
que enviou a mensagem para possivel resposta. Retorna a quantidade de bytes restantes

no buffer da mensagem que nao foram copiados.

int act_msg_ reset(act_msg_t *m)

Para liberar o espaco de memoria anteriormente alocado para a mensagem m,
utiliza-se a funcao act_msg reset. O retorno serda zero em caso de sucesso. Caso

contrario, nenhum valor serd retornado.

int av_init(int argc, char **argv)

Logo apds serem registrados todos os servigos, a préxima funcao a ser invocada é
av_init. Tal funcao é responsavel por abrir as conexoes entre todos os nés do aglomerado
e inicializar os daemons de comunicacao em todos eles, deixando-os preparados para
comecar a trocar mensagens. Cabe salientar que apds a invocacao de av_init somente o
n6 0 (zero) voltard para a fun¢ao main e executard o cdédigo que segue a funcao; os demais

permanecem bloqueados esperando por mensagens a serem tratadas.

Os parametros passados para av_init sao os mesmos da funcao main, pois é em
av_init que os argumentos da linha de comando sao utilizados. Os principais argumentos
correspondem ao numero de nés participantes da execuc¢ao, ao nome do arquivo que
contém a configuracao (nome e IP) dos nds e a porta que sera utilizada para comunicagao
entre os nés. O retorno da fungao serd zero em caso de sucesso. Em caso de falha,

nenhum valor é retornado.

int av_terminate()

Quando a aplicagao tiver encerrado sua execucao, deve ser invocada a funcao
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av_terminate que finalizard os daemons em todos os nés e fechara todas as conexodes
previamente abertas. Em caso de sucesso, o valor 0 (zero) é retornado. Caso contrério,

retorna-se -1.

Observe que av_init e av_terminate foram desenvolvidas com foco exclusivo de
introducao em Anahy, por isso suas nomenclaturas nao seguem o padrao adotado as

demais fungoes da biblioteca.

6.3 ANALISE DOS SERVICOS

A implementacao atual de Anahy estd disponivel para arquiteturas SMP. A uti-
lizacao deste ambiente em aglomerados de computadores requer a implementacao de
servicos de comunicagao que possibilitem a troca de tarefas e dados entre os nés do
aglomerado. A partir dai, os servicos representados na Figura 22 foram detectados como
necessarios. Observa-se nesta figura que a estrutura de Anahy é mantida (ver Figura 19),

havendo, no entanto, a inclusao de um novo elemento: o daemon de comunicacao.

| Memoria
| compartilhada

Memoria local Memoria local

B e N ||

Requisi¢do de trabalh»o

A N e -

PV1,0 PV1,1PV1,2 PV13 Envio de dados PV2,0 PV21 PV22
CPU CPU Requisi¢do de dadog CPU CPU
Nol < Retorno de dados N62

Figura 22: Introducao de suporte a comunicacao em Anahy.

Na Figura 21 observa-se uma separacao da estrutura em global e local. Estes
niveis correspondem a exploracao da concorréncia entre-nés e intra-né, respectivamente.

A concorréncia intra-né, ou seja, a exploracao dos recursos computacionais internos a um
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né (mais de um processador, por exemplo), é realizada pela versao atual de Anahy. Nesta
versao estao implementadas todas as funcionalidades para controle das listas de tarefas,
criacao e sincronizagao de tarefas e escalonamento. A implementacao destes servicos
estd baseada no uso da memoria local ao né. A exploracao da concorréncia entre-nds,
por sua vez, exige que estas funcionalidades sejam igualmente aplicdveis a um contexto
distribuido. Para tanto, serao necessarias extensoes no nicleo executivo que possibilitem
o funcionamento do escalonamento global e a manutencao do grafo de tarefas de forma

distribuida.

O mecanismo de Mensagens Ativas implementado permite que, com a inexisténcia
de tarefas em uma lista local, ocorram migracoes de tarefas entre os nés, que serao possiveis
através dos servigos de i) requisicao de trabalho, ii) envio de trabalho e i) envio de
dados. As trocas de dados podem ser necessarias ao ocorrerem chamadas a operacao join
de Anahy, sendo implementados, para tanto, os servigos de iv) requisicao de dados e v)

retorno de dados. Tais servigos sao comentados a seguir.

6.3.1 Requisicao de Trabalho

Um né do aglomerado, ao buscar uma tarefa na sua lista de tarefas local e esta
estiver vazia, fard uma requisicao de trabalho aos demais nés, sinalizando que estéd
ocioso e disponivel para executar novas tarefas. Essa divisao da carga de trabalho entre
os nos visa diminuir o tempo total de execucao da aplicagao. Na Figura 22, este servico ¢é
identificado pela primeira seta direcionado ao né 2, indicando que o né 1 esta requisitando

trabalho ao né 2.

Em termos de implementacao, este servico consiste, basicamente, em uma men-
sagem ativa contendo informagoes referentes a origem e destino da requisi¢ao e um codigo

identificando a operacao a ser executada, no caso a requisicao de trabalho.
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6.3.2 Envio de Trabalho

A operacao de envio de trabalho ocorre como resposta a uma requisicao de
trabalho descrita anteriormente. Na Figura 22, esta comunicacao é representada pela
segunda seta, onde o né 2 envia trabalho ao né 1, como resposta ao pedido de trabalho

realizado pelo né 1.

Novamente, este servico consistird de uma mensagem ativa enviada, neste caso,
pelo né que decidiu migrar alguma de suas tarefas para o né que requisitou trabalho.
Esta mensagem contera informacoes confirmando ou negando a existéncia de trabalho a
ser migrado naquele momento. Caso seja confirmada a existéncia de trabalho, a mensagem
ativa enviada como resposta terd a descricao do trabalho a ser executado e os dados a

serem manipulados.

6.3.3 Envio de Dados

O envio de dados, representado na Figura 22 pela terceira seta apontando do né
1 para o n6 2, pode ser visto como um servico complementar a requisicao de trabalho,
pois é realizado pelo né que pediu trabalho a outro, utilizando o servi¢o de requisicao de
trabalho descrito anteriormente. O servico de envio de dados consiste em uma sinaliza-
¢ao comunicando o término da execucao da tarefa que foi migrada e enviando os dados

resultantes ao né pai da tarefa, ou seja, ao né de onde ela migrou.

A implementacao deste servico sera feita através de uma mensagem ativa que

conterd a identificacao do servigo de envio de dados e os dados propriamente ditos.

6.3.4 Requisicao de Dados

Este servico é executado por um fluxo de execugao que necessita de dados pro-
duzidos por outro fluxo de execucao, que pode estar ou nao localizado no mesmo né. A
implementagao deste servigo é norteada pelo mesmo conceito da operacao join acrescida de

transparéncia de localizagao, ja que o programador nao necessita preocupar-se com o local
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em que os dados serao buscados, precisando, apenas, identificar o fluxo que manipulou a

tarefa e produziu os dados desejados.

6.3.5 Retorno de Dados

Assim como o envio de dados, a operacao de retorno de dados também pode
ser vista como um servico complementar, neste caso ocorrendo em resposta a operacao
de requisicao de dados. O nd, ao qual foram requisitados os dados de uma determinada
tarefa, verifica a existéncia dessa tarefa e se seus dados ja estao disponiveis. Caso estejam,
sao enviados por meio de uma mensagem ativa ao né que requisitou o retorno dos dados.
Caso ainda nao estejam disponiveis, o né requisitado aguarda pelo término da tarefa para,

entao, enviar os dados ao destino, no caso, o né requerente.

6.4 EXTENSAO DA INTERFACE DE
PROGRAMACAO DE ANAHY

Embora a interface de programacao de Anahy forneca um estilo de programagao
multithreaded, programas podem ser executados em arquiteturas com memoria dis-
tribuida, como aglomerados de computadores. Consequientemente, threads devem ser
migradas entre os nés do aglomerado. O mecanismo de escalonamento foi desenvolvido
para migrar threads transparentemente, sem que o programador preocupe-se com 0 ma-
peamento das tarefas em processadores ou de dados nos médulos de memoéria. No entanto,
o programador deve fornecer informagao sobre os dados requeridos (parametros) e pro-

duzidos (resultados) pelas threads, possibilitando a transferéncia dos dados.

Desta forma, propde-se um mecanismo baseado em operagoes pack/unpack, con-
siderando que o programador sabe manipular um tipo void * requerido pela thread. O
uso deste mecanismo tem por objetivo viabilizar a transferéncia de threads Anahy entre
diferentes nés. Os protétipos das fungoes pack/unpack para uma dada thread podem ser

exemplificados por:
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int packInFunc(void *in, char *xbuff);

int unpackInFunc(void *in, char x*buff);
int packOutFunc(void *res, char xxbuff);
int unpackOutFunc(void *res, char **buff);

O primeiro parametro de cada funcao pack/unpack representa os dados a serem
enviados (in) ou produzidos (res) para/por uma thread. O segundo parametro (buff)
indica o buffer onde os dados de entrada da thread devem ser empacotados ou de onde
devem ser lidos para serem desempacotados. Cada fungao retorna o tamanho (em bytes)

dos dados empacotados/desempacotados na operagao.

Como as operagoes pack/unpack estao relacionadas a threads, o programador asso-

cia especificas fungoes pack/unpack as threads no athread _attr _t:

int athread_attr_setpackinput(athread_attr_t * attr,
int (xfunc) (void *in, char *xbuff));
int athread_attr_setunpackinput(athread_attr_t * attr,
int (*#func) (void *in, char **xbuff));
int athread_attr_setpackoutput(athread_attr_t * attr,
int (*func) (void *res, char *xbuff));
int athread_attr_setunpackoutput(athread_attr_t * attr,
int (xfunc) (void *res, char **buff));

Uma vez que as operagoes pack/unpack sdo atributos de uma thread, elas podem
ou nao ser informadas no athread_attr_t (o valor default ¢ NULL). No caso onde estes

atributos nao sao especificados, a thread executara no né onde foi criada.

6.5 COMENTARIOS FINAIS

Este capitulo apresentou uma camada desenvolvida para suporte de Anahy em
aglomerados de computadores. Esta camada consiste em um mecanismo que emprega
multithreading e Mensagens Ativas para exploracao eficiente dos recursos de um aglome-
rado. Tal mecanismo foi construido, pois as bibliotecas de Mensagens Ativas encontradas

na literatura nao atenderam as necessidades do projeto Anahy.

Apesar de estar inserido no contexto do projeto Anahy, o mecanismo implementado

foi construido como um moédulo independente do restante do ambiente. Assim, algumas
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primitivas de comunicacao estao disponiveis ao usuario e podem ser empregadas para
trocas de dados e tarefas entre os nés do aglomerado. No entanto, o escalonamento de
tarefas, o controle da ordem de execucao de tarefas e o acesso aos dados compartilhados

ficam ao encargo do programador.

A integracao do mecanismo de Mensagens Ativas com o ambiente Anahy tornara o
ambiente responsavel pelo controle semantico e pelo escalonamento também no contexto
distribuido. Com isso, o usudrio Anahy nao precisara preocupar-se nem com o escalo-
namento nem com a sincronizacao de suas tarefas. Para tanto, foram descritos alguns
servicos que devem ser implementados de forma a possibilitar a troca de tarefas e dados
entre os nés do aglomerado. Também mostrou-se necessario estender a interface de Anahy,

de forma a viabilizar a comunicacao de threads entre nés.



7 ANALISE DE DESEMPENHO

Para verificar o funcionamento do mecanismo implementado, foram realizados
uma série de experimentos explorando a biblioteca. Os experimentos envolveram duas
aplicacoes: calculo do Numero de Fibonacci e alinhamento de seqiiéncias biolégicas. O
calculo do Numero de Fibonacci possui pouca demanda computacional no que se refe-
re a tempo de processamento e consumo de meméria, mas quantidade de comunicacoes
(troca de dados) suficiente para uma boa avaliagdo do mecanismo. O alinhamento de
seqiiéncias, ao contrario de Fibonacci, apresenta alto consumo de meméria, maior tempo

de processamento e manipula mensagens de grande tamanho.

Este capitulo destina-se a apresentar as aplicagoes desenvolvidas no que diz respei-
to a seus fluxos de execucao (dependéncias entre tarefas) e como foram implementadas
utilizando o mecanismo desenvolvido. Também sao apresentados os resultados de desem-
penho obtidos com as execucoes das aplicagoes, de maneira a verificar o comportamento
das mesmas quando executadas de forma distribuida com o suporte do mecanismo im-
plementado. As secoes 7.1 e 7.2 apresentam, respectivamente, o calculo do Niumero de
Fibonacci e o processo de alinhamento de seqiiéncias, com o grafo de dependéncias entre
tarefas, algoritmo e resultados de desempenho para cada caso. Na Secao 7.3 é descrito
como as operacoes de légica de controle semantico e escalonamento implementadas nas
aplicagoes foram mapeadas em servicos Anahy. Por fim, na Secao 7.4 sao feitos alguns

comentarios finais sobre os resultados obtidos no capitulo.

Os experimentos foram executados em um aglomerado de computadores formado

por 5 maquinas XEON 2.8Ghz, biprocessadas, com 2GB de memoria principal, executando
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sistema operacional Gobo Linux kernel 2.6.5 e as aplicagoes foram compiladas com o
compilador gee 3.3.1. Os tempos apresentados nas Secoes 7.1.3, 7.2.5 e 7.2.6 estao refe-

renciados em segundos e sao uma média de 100 execugoes para cada caso apresentado.

7.1 CALCULO DO NUMERO DE FIBONACCI

A conhecida seqiiéncia de Fibonacci, dada por:

Fn)=F@n-1)+ F(n-2), paran > 2

apresenta-se como um interessante problema a ser calculado em paralelo, nao tanto pelo
seu uso pratico, mas sim pela sua capacidade de representar aplicacoes com alto grau de
concorréncia e dependéncias de dados. Exemplos de seu uso para avaliagao de sistemas
paralelos sao encontrados em (BLUMOFE et al., 1995; GALLILEE et al., 1998; PRICE;
LOWENTHAL, 2003; BENITEZ et al., 2004). A demanda computacional deste problema
no que diz respeito a tempo de processamento e utilizagao de memoria, pode ser conside-
rada pequena se comparada a de outros problemas. No entanto, o nimero de tarefas que
podem ser executadas de forma concorrente e a quantidade de comunicagoes exigidas no
caso de uma execucao distribuida, o tornam uma excelente ferramenta para avaliacao do

comportamento de mecanismos de comunicacao.

7.1.1 Grafo de Dependéncias

O célculo da seqiiéncia de Fibonacci pode ser realizado em paralelo, explorando
relacoes de independéncia entre tarefas. O calculo de um niimero n qualquer gera duas sub-
arvores principais, as quais sao formadas por outras sub-arvores para cdlculo dos niimeros
n-1 e n-2 e assim recursivamente, até se chegar ao calculo de um dos dois valores “folha”
(zero ou um). Sao essas sub-drvores que podem ser calculadas concorrentemente. Este

processo ¢ ilustrado na Figura 23, para n = 4.
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Figura 23: Exemplo do cédlculo de Fibonacci do ntimero 4.

No exemplo da Figura 23 sao geradas duas sub-arvores principais a partir do
nimero 4, uma cuja raiz é o numero 3 e outra cuja raiz é o numero 2. Essas duas
sub-arvores sao divididas em outras duas, as quais podem ser calculadas independente-
mente uma da outra, possibilitando a introducao de concorréncia. Para o caso do 2, é
gerada uma sub-arvore com raiz 1 e outra com raiz (0. Neste caso, ambos valores sao
folha e, conforme o algoritmo, retornam seus respectivos valores para o né pai (2). No
caso do 3, é gerada uma sub-arvore com raiz 2 e outra com raiz 1. A com raiz 1 retorna
imediatamente seu valor para o né pai (3), enquanto a com raiz 2 é dividida em outras
duas sub-arvores - uma com raiz 1 e outra com raiz 0, que retornam imediatamente seus
valores para o né pai (2). Cada né pai, ao receber o(s) valor(es) de seu(s) filho(s), os soma
e retorna para seu pai, até que se chegue ao valor raiz, no caso o 4, onde serao somados os
valores retornados por seus dois filhos (3 e 2). Neste exemplo de execugao, foram geradas

9 tarefas.

Desejando-se calcular, por exemplo, o Fibonacci do ntimero 5, que geraria duas
sub-arvores principais, uma com raiz 4 e outra com raiz 3, a sub-arvore com raiz 4 seria
exatamente igual a apresentada na Figura 23. A outra teria como raiz o ntmero 3 e
seria exatamente igual a sub-arvore da esquerda apresentada na Figura 23. A Figura 24

apresenta o exemplo de calculo do Fibonacci de 5. Neste caso sao geradas 15 tarefas.

Observando-se os dois exemplos, nota-se a consideravel quantidade de novos valores

a serem calculados quando se aumentou em apenas uma unidade o Niimero de Fibonacci
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que desejavamos calcular - de 4 para 5. Considerando-se que 4 e 5 sao niimeros pequenos,
pode-se ter idéia da quantidade de valores a serem calculados para niimeros maiores que
20, por exemplo. Conseqlientemente, tem-se idéia da quantidade de tarefas que podem ser
executadas concorrentemente e da quantidade de comunicacoes que podem ser necessarias

caso os calculos ocorram em uma arquitetura distribuida.

Figura 24: Exemplo do cédlculo de Fibonacci do ntimero 5.

7.1.2 Algoritmo

A Figura 25 apresenta a parte principal do algoritmo distribuido implementado

para o calculo do Numero de Fibonacci.

Como dito no capitulo anterior, as duas principais caracteristicas do mecanismo
implementado sao a presenca de um daemon de comunicacao, responsavel por retirar da
rede as mensagens enviadas a um né e que é parte integrante da biblioteca de comunicacao,
e por processadores virtuais, que conferem a caracteristica multithreading ao mecanismo,
sendo responsaveis por executar efetivamente o calculo desejado e cuja responsabilidade

de implementacao fica a cargo do usuario.

O trecho apresentado na Figura 25 corresponde ao trabalho que deve ser realizado
pelos processadores virtuais. Cada processador virtual corresponde a uma thread, criada
logo no inicio da execucao e que permanece bloqueada enquanto a lista de tarefas do né

estiver vazia (linhas 2 e 3). Ao ser inserida uma tarefa na lista, uma das threads bloqueadas
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¢ liberada para execucdo, tomando para si o valor incluido (linha 4). As demais linhas do

trecho apresentado referem-se ao calculo de Fibonacci propriamente dito.

1 enquanto (1) {

2 enquanto lista de tarefas prontas estiver vazia

3 espera

4 n = primeiro elemento da lista de tarefas prontas

5

6 se(n >= 2){

7 n=n-1

8 cria mensagem

9 inicializa mensagem

10 empacota mensagem

11 escolhe né randbmico para enviar mensagem

12 envia mensagem para né randdmico inserir n na
lista de tarefas

13

14 n=mn-1

15 cria mensagem

16 inicializa mensagem

17 empacota mensagem

18 escolhe né randdmico para enviar mensagem

19 envia mensagem para né randdmico inserir n na
lista de tarefas

20 }

21 sendo{

22 se(n != 0){

23 cria mensagem

24 inicializa mensagem

25 empacota mensagem

26 envia mensagem para né 0 acumular valor

27 }

28 }

29 1}

Figura 25: Algoritmo implementado para o célculo do Niimero de Fibonacci.

Entre as linhas 6 e 20 trata-se o caso onde o niimero n a ser calculado ¢ maior ou
igual a 2. Neste caso, dois novos céalculos de Fibonacci devem ser disparados, um para
(n-1) e outro para (n-2). Para tanto, sdo geradas duas mensagens (uma para cada valor
a ser calculado), escolhidos dois nés randomicamente e enviado a cada né a mensagem
correspondente. Cada mensagem enviada, carrega consigo a indicagao de qual fungao deve
ser executada no né receptor e os dados necessarios a execucao desta funcao. No caso
do céalculo de Fibonacci implementado, a funcao a ser executada quando tal mensagem
for recebida, corresponde a insercao do dado recebido como parametro na lista de tarefas
prontas para serem calculadas. Se houver alguma thread bloqueada, a insercao na lista
causara o desbloqueio da mesma. Caso nao haja, o dado permanece na lista de tarefas

até que uma thread termine seu servico e busque algum outro valor para calcular.
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O trecho compreendido entre as linhas 21 e 28 trata os casos de n igual a zero ou 1.
Se n for igual a zero, nenhuma atitude é tomada, simplesmente o valor é ignorado. Caso
contrario, uma mensagem ¢é gerada, tendo como parametros a indicagao de uma funcao
a ser executada no receptor e o dado que deve ser utilizado pela funcao. Neste caso, o
no receptor refere-se ao né 0 (zero) e a funcdo serd para acumulo dos valores recebidos.
Ao detectar que o resultado acumulado é igual ao resultado esperado, o n6é 0 envia uma

mensagem a todos os noés indicando que a execugao deve ser encerrada.

7.1.3 Resultados

Os resultados de desempenho apresentados nesta secao referem-se ao calculo de
Fibonacci dos niimeros 10 e 15 e foram obtidos a partir de execugoes utilizando a arquite-
tura especificada nas paginas 102 e 103. Como comentado, a carga de processamento
para este problema é muito pequena, o que nao exige elevados tempo de processamento
e consumo de memoéria. Porém, sao muitas as tarefas que podem ser executadas concor-
rentemente, a quantidade de comunicagoes exigidas no caso de uma execucao distribuida
é grande e o numero de sincronizagoes entre tarefas necesséarias para evolucao da execucao
também é elevado. Os resultados de desempenho obtidos sao apresentados como gréficos

nas Figuras 26 (Fibonacci de 10) e 27 (Fibonacci de 15).

Observando-se as curvas de ambas figuras, percebe-se que a introducgao de con-
corréncia intra-né, com o aumento do numero de processadores virtuais, possibilitou
ganho de desempenho. Os ganhos mais consideraveis foram obtidos com a introducao
de até quatro processadores virtuais. A partir dai, até oito processadores virtuais, ainda
obteve-se algum ganho, embora pequeno. Com mais de oito processadores virtuais, o
tempo se manteve ou aumentou, mesmo que pouco, devido ao overhead introduzido pela

criacao de tarefas.

Por fim, observa-se que quando dobrou-se a concorréncia entre-nds, aumentado-

se de um para dois o nimero de nds, conseguiu-se obter cerca de 50% de ganho de
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Figura 26: Tempos de execugao para o Fibonacci de 10 com diferentes ntimeros de nos e
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Figura 27: Tempos de execugao para o Fibonacci de 15 com diferentes niimeros de nds e
processadores virtuais.

desempenho para os dois casos. Isso mostra que o overhead introduzido pela biblioteca

de Mensagens Ativas nao é grande.
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7.2 ALINHAMENTO DE SEQUENCIAS

O problema do alinhamento de seqiiéncias apresentado em capitulos anteriores
mostrou-se um excelente problema real a ser explorado. Tal interesse deve-se, princi-
palmente, a grande demanda por poder computacional, no que se refere a tempo de
processamento e consumo de memoéria; caracteristicas que podem levar ao emprego de
processamento de alto desempenho em arquiteturas com memoria distribuida. Além
disso, a forma como o cdlculo da matriz de similaridades é realizado possibilita a in-
troducao de execugao concorrente no mesmo e controle de execugao através das relagoes
de dependéncias. Algumas estratégias foram apresentadas quando se tratou de trabalhos
relacionados a paralelizagao do método de programacao dinamica. Esta secao destina-se
a discutir a estratégia de introdugao de concorréncia no calculo da matriz de similaridades

adotada neste trabalho e apresentar uma avaliacao de seu desempenho.

A relagao de recorréncia utilizada para o preenchimento da matriz de similaridades,
apresenta trés dependéncias para o calculo de uma célula da matriz, conforme mostrado

esquematicamente na Figura 28.

i-1,j-1 |i-1,j

v

iaj_ 141,]

Figura 28: Dependéncia no célculo de um elemento da matriz de similaridades.

Dadas as dependéncias de dados entre os célculos, a matriz de similaridades pode
ser preenchida (7) linha a linha, (7)) coluna a coluna ou, ainda, (4i) pelas antidiagonais em
um processo de “inundagao”, segundo estratégias comentadas na Segao 2.4. O problema
das duas primeiras estratégias ¢ que a maioria dos elementos em uma linha ou coluna
da matriz depende diretamente dos outros elementos da mesma linha ou coluna. Desta
maneira, as linhas ou colunas nao podem ser calculadas em paralelo devido ao grande

numero de sincronizagoes. A terceira estratégia, calculo da matriz por suas antidiago-
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nais, nao apresenta este problema, pois uma antidiagonal depende somente dos elementos
das outras antidiagonais previamente calculadas. Mesmo apresentando um grau de con-
corréncia mais elevado, esta estratégia apresenta problemas para uma implementagao
paralela eficiente. Um dos problemas é que o tamanho das antidiagonais varia durante o
preenchimento da matriz, causando, assim, uma nao uniformidade no nimero de tarefas
durante a execucao do programa. Outro problema desta estratégia estd na definicao da
granulosidade. Se para cada célula da matriz for criada uma tarefa, o nimero total de
tarefas criadas sera muito elevado, proporcional ao produto do tamanho das seqiiéncias em
andlise. Em dados bioldgicos reais, o nimero de tarefas pode vir a ser grande o suficiente
para que o sobrecusto (overhead) de sincronizacao entre estas sobreponha o potencial

ganho de uma execucgao paralela.

Uma solugao ao problema de granulosidade é dividir a matriz de similaridades
em blocos de elementos, como mostrado na Figura 29. Neste exemplo, um programa em
execucao inicia pelo célculo do bloco 1, para, em seguida, calcular os blocos 2 e 3, visto que
as dependéncias foram resolvidas pelo calculo do bloco 1. Toda a matriz de similaridades
é calculada desta forma e as dependéncias existentes entre os blocos (conjunto de células)

sdo as mesmas das existentes entre as células (Figura 28).

1 3 6 10 15
2 5 9 14 19
4 8 13 18 22
7 12 17 21 24
11 16 20 23 25

Figura 29: Célculo em blocos da matriz de similaridades.
7.2.1 Grafo de Dependéncias

Uma outra forma de representagao da matriz da Figura 29 consiste em um grafo de

dependeéncias, conforme ilustrado na Figura 30. Nesta figura, os nés do grafo representam
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os blocos da matriz e as setas indicam as dependéncias existentes entre os blocos. Dessa
forma, uma seta saindo de um né e incidindo em outro, indica que o né de onde parte a seta
produz dados que serao utilizados pelo né onde chega a seta, sendo necesséria a existéncia
de uma sincronizacao entre os dois nds. Assim, um né com trés setas incidentes, por

exemplo, necessita realizar trés operacoes de sincronizacao antes de iniciar sua execucgao.

Figura 30: Grafo de dependéncias da matriz de similaridades.

7.2.2 Resultados Preliminares

Os estudos preliminares envolvendo o alinhamento de seqiiéncias biolégicas re-
alizados no presente trabalho, resultaram na implementagao de uma aplicagao que
emprega o algoritmo de Smith-Waterman para realizar o alinhamento entre duas
seqiiéncias(LERMEN; PERANCONI; CAVALHEIRO, 2004b, 2004a). Com o intuito de anal-
isar o comportamento desta aplicacao, foi realizada uma série de experimentos sobre uma
arquitetura biprocessada (2 XEON 2.8GHz, 1 GB RAM, Gobo Linux, kernel 2.4.21).
Considerando a arquitetura utilizada, mais especificamente a quantidade de memoria

disponivel, foi possivel realizar o alinhamento de 3981 residuos do genoma da bactéria
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Mycoplasma genitalium com 4026 residuos do genoma da bactéria Mycoplasma pneumo-
niae, originando uma matriz de similaridades com cerca de 16.000.000 de elementos. Os
resultados de desempenho apresentados nesta secao referem-se ao tempo de execucao da
aplicacao, nas suas diferentes versoes, em segundos. Cada resultado apresentado consiste

na média de 100 execucoes com o desvio padrao inferior a 10%.

O primeiro conjunto de resultados a ser discutido encontra-se na Tab. 8, que
apresenta os tempos obtidos pela execucao de diferentes versoes da aplicacao na arquite-
tura utilizada. Salienta-se que, os resultados apresentados nesta tabela, referem-se a
execucoes nao paralelas, ou seja, exploram apenas um dos processadores da arquitetura
anteriormente descrita. Estes resultados permitem analisar alguns dos custos associados

a execucao destas diferentes versoes.

Tabela 8: Tempos para diferentes versoes da aplicagdo em execucao seqiiencial.

Versoes da aplicacao Medida | Tempo
Sequencial - calculo por elementos S 17,03
Concorrente Anahy Ty 6,06
Seqiiencial - calculo por blocos T 6,02

Em um primeiro momento foi coletado o tempo de execucao S da versao seqiien-
cial (calculo por elementos) da aplicagao, o qual corresponde & implementagao direta do
algoritmo de programacao dinamica. Neste caso, o algoritmo inicia percorrendo toda a
matriz de similaridades, da esquerda para a direita e de cima para baixo, realizando o
calculo elemento por elemento, varrendo a matriz linha a linha. Como define o método
de programacao dinamica, cada elemento é calculado considerando os valores de seus vi-
zinhos (norte, oeste e noroeste) e os valores maximos encontrados em cada linha e coluna.

O tempo obtido para esta versao seqiiencial foi de § = 17,03s.

O segundo experimento realizado refere-se a andlise dos tempos obtidos pela e-
xecucao da implementagao concorrente sobre recursos de processamento nao paralelos.
Esta medida encontra-se referenciada na Tab. 8 como T}, tendo sido aferido como 17 =
6,06s. Salienta-se que, diferentemente da versao seqiiencial, a versao concorrente realiza

as operagoes por blocos de elementos de forma a aumentar a granulosidade das tarefas
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de célculo (no caso dos dados apresentados nesta tabela, os blocos possuem tamanho de
15x15 elementos). Somente foi possivel coletar o tempo T} por ter sido utilizado como

mecanismo de suporte a concorréncia a ferramenta Anahy:.

No caso da medida 77, a maquina virtual de Anahy foi configurada com apenas
1 processador virtual. Desta forma, as tarefas concorrentes definidas pelo programa em
execucao sao executadas em um fluxo tnico. Assim, embora seja agregado ao tempo de
execucao todo custo adicional envolvido na gestao da concorréncia pelo ambiente Anahy,
nao ¢ explorado o ganho que pode ser obtido na execugao paralela do algoritmo. Portanto,
a diferenca entre os tempos S e T representa o overhead da descricao e da gestao da

concorréncia.

Chama atencao que a versao concorrente sendo executada de forma nao paralela
possui um tempo de execucao inferior a versao seqiiencial. Este fato advém das diferen-
tes formas adotadas pelos algoritmos para realizacao dos calculos. A versao seqiiencial
realiza o cédlculo elemento por elemento, pesquisando cada linha e coluna para encontrar
o maior elemento a cada elemento calculado. A versao concorrente realiza o calculo por
blocos, utilizando como entrada um vetor com os méaximos valores de linha e coluna ja

encontrados, evitando um processo de busca mais demorado.

Uma nova versao seqiiencial foi composta para igualmente realizar o calculo por
blocos, recebendo como entrada um vetor com os maximos ja encontrados em cada linha
e coluna. O tempo obtido para esta nova versao (para o mesmo tamanho de bloco) foi de
T, = 6,02s. Portanto coerente com a expectativa de que existe a introducao de overhead
para obter uma versao concorrente de um algoritmo seqiiencial. A conclusao da analise
dos tempos apresentados indica que o algoritmo concorrente pode ser suportado sem a
introducao de sobrecusto significativo na execucao. Além disso, Anahy nao introduz um

grande custo de geréncia da execucao das atividades concorrentes.

Na seqiiéncia, foram tomados os tempos com execugoes paralelas do algoritmo

concorrente, sobre os dois processadores da arquitetura SMP disponivel, considerando di-
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ferentes tamanhos de blocos. Para tanto, a aplicagao foi reestruturada para oferecer dois
suportes a concorréncia: threads POSIX e Anahy. Destaca-se que estas versoes possuem
estrutura e comportamento idénticos. Os tempos medidos para as execucoes paralelas
encontram-se na Tab. 9. Nesta tabela, a primeira coluna identifica o nimero de blocos
utilizados no experimento, refletindo o nimero de tarefas concorrentes (threads) e a gra-
nulosidade destas. A segunda coluna relata os tempos obtidos pela execugao do programa
com suporte de threads POSIX. As colunas restantes referem-se a execugao do programa
com suporte de Anahy tendo sua maquina virtual configurada com diferentes niimeros de

processadores virtuais.

Tabela 9: Tempos para execugoes de versoes concorrentes da aplicagao.

Numero de threads | POSIX Anahy
1PV |2PVs|5PVs|10PVs |15 PVs | 20 PVs
2x2 14,97 7,19 | 7,36 7,04 7,02 7,04 7,04
3x3 12,74 6,45 | 6,64 6,04 6,04 6,04 6,04
4x4 11,83 6,18 | 6,31 5,73 5,71 5,72 5,72
5xXD 11,51 6,07 | 6,22 5,74 5,60 5,60 5,61
10x10 11,18 6,04 | 6,49 6,02 5,59 5,53 5,54
15x15 11,16 6,06 | 6,43 6,16 5,69 5,64 5,59

Na versao POSIX, cada uma das atividades concorrentes definida pelo programa é
transformada em uma unidade de calculo paralelo, ou seja, em uma thread POSIX. Estas
threads sao, portanto, criadas e destruidas a medida que o programa evolui, existindo,
entao, a possibilidade de diversas threads estarem ativas em um determinado instante
de tempo. No caso do estudo realizado, até 15 threads ativas quando da realizacao do
célculo dividindo-se a matriz em 15x15 blocos (durante o calculo da maior antidiagonal
da matriz). Os tempos obtidos nesta versao indicam que um certo grau de paralelismo é
necessario para tirar proveito do hardware (biprocessado) disponivel. Porém, o ntmero
de atividades paralelas definidas pelo programa deve ser limitado a capacidade efetiva da

maquina.

Um melhor mapeamento da concorréncia da aplicagao no paralelismo da arquite-

tura (conforme Tab. 9), foi obtido com o uso de Anahy como suporte a execugao. Neste
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caso, o niumero de atividades em execucao simultanea é limitado pela capacidade de pro-
cessamento da maquina virtual, a qual é determinada pelo niimero de processadores virtu-
ais empregados. Assim, embora possam ocorrer situagoes onde diversas threads definidas
pela aplicacao estejam aptas a executar, o nimero de atividades que ocorrem efetivamente
em paralelo esta limitado ao nimero de processadores virtuais disponiveis, reduzindo
custos advindos da gestao da concorréncia definida pela aplicagao. Os tempos obtidos
reforcam a idéia de que Anahy introduz pouco sobrecusto frente a uma execucgao seqiien-
cial da aplicacao, permitindo ainda, embora modesto, algum ganho de desempenho. A
expectativa é que Anahy ofereca um maior conforto de programacao, uma vez que, face
ao uso de threads POSIX, permite uma maior liberdade para o programador definir a

granulosidade de seu programa em funcao da concorréncia natural da aplicacao.

Os resultados de desempenho apresentados demonstraram que a introducao de con-
corréncia na aplicacao foi capaz de reduzir o tempo de processamento total. No entanto,
as seqiiéncias alinhadas ainda sao pequenas, dado o limite de meméria da arquitetura
utilizada. Buscando aumentar o tamanho das seqiiéncias alinhadas, foi desenvolvida uma
versao da aplicacao capaz de executar em arquiteturas com memoria distribuida tendo

suporte do mecanismo de Mensagens Ativas implementado.

7.2.3 Implementacao em Memoria Distribuida

Com a matriz de similaridades dividida em blocos, necessita-se adotar uma es-
tratégia que distribua os blocos a serem calculados entre os nés do aglomerado, buscando-
se, sempre, diminuir o nimero de comunicacoes necessarias entre os noés. Diferentes
estratégias podem ser adotadas, como pode ser visto na apresentagao dos trabalhos rela-

cionados (conforme Segao 2.4).

No presente trabalho, a estratégia de distribuicao adotada estd baseada no que se
chamou de “fluxo de execucao”. Um fluxo de execucao é formado por todos os nds do

grafo cujas relagoes de dependéncia encontrem-se em alguma das antidiagonais da matriz.
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Estas relacoes de dependéncia podem ser vistas na Figura 31 através da seqiiéncia formada
por nds tendo setas verticais incidentes ou de saida. No caso da figura, sao identificados

9 fluxos de execugao.

4

0.1 2 3 5.6 7. 8.

Figura 31: Estratégia de escalonamento adotada.

A idéia, neste caso, é fazer com que nés do grafo, pertencentes a um mesmo fluxo de
execucao, sejam atribuidos ao mesmo n6 do aglomerado, de forma a explorar a localidade

das tarefas, diminuindo o niimero de comunicacoes exigidas para troca de dados.

Assim, para se determinar o fluxo de execucao a qual pertence um determinado
bloco, utiliza-se a Formula 7.1. Nesta formula, i e j indicam, respectivamente, a linha
e coluna da matriz onde se encontra o bloco, sendo que ambos os valores comecam a ser
contados a partir de 1 indo até m para o caso de i e n para o caso de j. Os valores de
m e n indicam, respectivamente, a quantidade de blocos horizontais e verticais em que a

matriz de similaridades deve ser dividida.
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se(i == )
fluzo = tfluzro/2 1)

senao

fluxo = (j — i) + (tfluxo/2)

O valor de tfluxo que aparece na Férmula 7.1 representa a quantidade de fluxos

gerados durante a execucao do programa e pode ser obtido a partir da formula 7.2.

tfluro=m+n—1 (7.2)

Sabendo-se a que fluxo de execucao pertence um bloco, resta atribui-lo a um né do
aglomerado para que sejam realizadas as operagoes sobre o mesmo. O calculo do né para
o qual o bloco sera atribuido esté representado na Formula 7.3. Observe-se que somente
é considerada a parte inteira da divisao. O valor de nhosts indica a quantidade de nés

do aglomerado.

no = (fluzxo x nhosts)/t fluzxo (7.3)

Aplicando-se os calculos apresentados para determinacao de fluxo e né de execucao
em uma matriz hipotética de tamanho 5x5 blocos como a da Figura 29, o n6 onde cada
bloco sera calculado ¢ indicado pelos ntimeros na linha superior da Figura 32, enquanto

que o fluxo de execucao é indicado pelos niimeros da linha inferior da mesma figura.

Conforme a Figura 32 mostra, a estratégia de distribuicao de trabalho entre os nés
também responde ao requisito de localidade. Fluxos de execugao proximos, portanto que

possuem relagoes de dependéncia, sao alocados no mesmo no.
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01 2 3

4

5 67 8
Figura 32: Estratégia de escalonamento adotada com indicagao de fluxo e né de execugao.

7.2.4 Algoritmo

A Figura 33 apresenta a parte principal do algoritmo distribuido implementado
para o calculo concorrente da matriz de similaridades de acordo com a estratégia apre-

sentada anteriormente.

O algoritmo apresentado na Figura 33 indica o trabalho que deve ser realizado por
um processador virtual durante o processo de alinhamento de duas seqiiéncias. Como no
caso do céalculo de Fibonacci, cada processador virtual corresponde a uma thread, criada
logo no inicio da execucao e que permanece bloqueada enquanto a lista de tarefas do né
estiver vazia (linhas 2 e 3). Ao ser inserida uma tarefa na lista, uma das threads bloqueadas
¢ liberada para execugdo, tomando para si o bloco incluido (linha 4). Apds ser retirado
da lista de tarefas prontas, o bloco passard a ser calculado (preenchido) de acordo com

a relacao de recorréncia para preenchimento da matriz de similaridades apresentada em



1 enquanto (1) {

2 enquanto lista de tarefas prontas estiver vazia
3 espera

4 b = primeiro bloco da lista de tarefas prontas
5

6 calcula bloco b

7

8 se((b.i !=m) && (b.j != n)){

9 bl.i = b.i;

10 bl.j =b.j + 1;

11 calcula fluxo a que pretence bl

12 calcula nbé em que bl deve executar

13 cria mensagem

14 inicializa mensagem

15 empacota mensagem

16 envia mensagem

17

18 bl.i = b.i + 1;

19 bl.j = b.j;

20 calcula fluxo a que pretence bl

21 calcula né em que bl deve executar

22 cria mensagem

23 inicializa mensagem

24 empacota mensagem

25 envia mensagem

26

27 bl.i = b.i + 1;

28 bl.j = b.j +1;

29 calcula fluxo a que pretence bl

30 calcula nbé em que bl deve executar

31 cria mensagem

32 inicializa mensagem

33 empacota mensagem

34 envia mensagem

35 }

36 sendo{

37 se((b.i == m) && (b.j == n)){

38 cria mensagem

39 inicializa mensagem

40 empacota mensagem

41 envia mensagem de encerramento
42 }

43 sendo{

44 se(b.i == m){

45 bl.i = b.i;

46 bl.j =Db.j + 1;

47 calcula fluxo a que pretence bl
48 calcula né em que bl deve executar
49 cria mensagem

50 inicializa mensagem

51 empacota mensagem

52 envia mensagem

53 }

54 sendo{

55 bl.i = b.i + 1;

56 bl.j = b.3;

57 calcula fluxo a que pretence bl
58 calcula né em que bl deve executar
59 cria mensagem

60 inicializa mensagem

61 empacota mensagem

62 envia mensagem

63 }

64 }

65 }

66 1}

Figura 33: Algoritmo implementado para o célculo da matriz de similaridades.
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capitulos anteriores. E importante destacar que um bloco somente é inserido na lista de
tarefas prontas quando todas suas dependéncias estiverem resolvidas; enquanto isso nao

ocorrer, o bloco permanece armazenado em uma lista de tarefas bloqueadas.

Depois de preenchido, o bloco ird enviar mensagens de forma a “avisar”aos blocos
que dependem dele que ele ja esta pronto. O trecho de cédigo correspondente a este caso

estd compreendido entre as linhas 8 e 66.

O trecho que vai da linha 8 até a 35 refere-se a blocos que devem enviar mensagens
para outros trés blocos. Utilizando-se as formulas apresentadas anteriormente, calculam-
se o fluxo de execucao a que pertence cada bloco e em que no ele devera ser executado.
Depois disso, envia-se uma mensagem ao no indicado para que este calcule o bloco que
lhe foi enviado. O recebimento de um bloco para ser calculado resulta na execucao de
uma fungao onde serd verificado se as dependéncias do bloco ja estao resolvidas. Caso
estejam, o bloco recebido ¢ inserido na lista de tarefas prontas para serem calculadas.

Caso contrario, o bloco permanece em uma lista de tarefas bloqueadas.

Se o bloco que acabou de ser calculado corresponde ao ultimo bloco da matriz
(elemento mais inferior a direita), isso significa que todo o restante da matriz ja foi
calculado, pois todas as dependéncias do bloco ja foram resolvidas antes dele ser lancado
para execucao. Assim, ao se detectar o término do calculo do ultimo bloco da matriz, uma
mensagem ¢ enviada para todos os nés do aglomerado para que encerrem suas execugoes.

O trecho da Figura 33 correspondente a essa descricao encontra-se entre as linhas 37 e 42.

Além dos dois casos anteriores, outro que deve ser tratado refere-se ao calculo
de um bloco pertencente a ultima linha da matriz. Os blocos dessa linha sao tratados
diferentemente, pois devem enviar apenas uma mensagem para liberagao do bloco a sua
direita. Com isso, calculam-se o fluxo de execugao e o n6 onde o bloco sera calculado
e envia-se a mensagem correspondente ao n6 indicado. Essas operagoes estao indicadas

entre as linhas 44 e 53.

Assim como os blocos da ultima linha sao tratados de maneira diferente, os blocos
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da ultima coluna também o sao. A diferenca neste caso estd no fato de um bloco da
ultima linha liberar o bloco que esta abaixo dele, ao invés de um a sua direita. Como
antes, calculam-se o fluxo de execucao e o né para o qual o bloco sera enviado e envia-se

a mensagem ao né correspondente (linhas 54 a 63).

7.2.5 Resultados Reais em Memodria Distribuida

Os resultados apresentados nesta secao correspondem ao alinhamento de duas

! ¢ foram obtidos a partir de execucoes

seqiiencias de 100.000 elementos cada uma
utilizando-se a arquitetura descrita nas paginas 102 e 103. Com isso, originou-se uma
matriz de 100.000 x 100.000 elementos (10.000.000.000 de elementos) definidos como ca-
racteres, totalizando uma matriz com 10.000.000.000 de bytes. Esta matriz foi dividida
em 20 x 20 blocos (400 blocos), originando blocos de 5.000 x 5.000 elementos (25.000.000
de elementos) cada um. As mensagens trocadas entre os nds tém o tamanho correspon-
dente a um bloco (25.000.000 de bytes) mais dois inteiros identificando as posigoes i e j

do bloco a ser calculado, resultando em 25.000.008 bytes. Os resultados de desempenho

para este caso estao apresentados como grafico na Figura 34.

Observando-se as curvas desta figura, percebe-se que foi possivel obter-se ganho
de desempenho com a introducao de concorréncia tanto em ntmero de processadores
virtuais (concorréncia intra-nd), quanto em nimero de nés do aglomerado (concorréncia
entre-nds). Observa-se, ainda, que a adi¢ao de concorréncia entre-nés possibilitou ganho
considerdvel de desempenho, com uma reducao de cerca de 50% do tempo de processa-

mento quando aumentou-se de 1 para 2 o nimero de nés.

E importante destacar, ainda, o ganho de desempenho obtido mesmo com um
unico processador virtual em cada né. Este ganho foi possivel, pois existe, em cada no,
uma segunda thread dedicada exclusivamente a comunicag¢ao entre os nés - o daemon
de comunicacao. A existéncia do daemon permite que o processador virtual dedique-se

exclusivamente ao calculo do bloco destinado a ele.

! As seqiiéncias utilizadas sdo ficticias, ndo referindo-se a nenhum organismo especifico.
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Figura 34: Tempos de execugao para uma matriz de 10.000.000.000 de elementos dividida
em 400 blocos, com diferentes quantidades de nds e de processadores virtuais.

Por fim, observa-se que, a partir da inclusao do terceiro processador virtual, o
ganho deixa de ser consideravel, pois os processadores virtuais encontram-se executando

as operagoes de calculo intensivo do alinhamento.

7.2.6 Resultados Sintéticos em Memoria Distribuida

Através dos resultados apresentados na secao anterior, observou-se que a aplicagao
real mostrou-se de grande peso computacional, tanto em tempo de processamento quanto
em consumo de memoria, dados os tamanhos das seqiiéncias que puderam ser alinhadas.
Sequéncias completas sao bem maiores do que as que puderam ser alinhadas em tempo
héabil para coleta de resultados. Assim, questoes relativas ao consumo de memoéria de-
vem possuir tratamento por um mecanismo especial de escalonamento, nao estando, no

entanto, entre os objetivos deste trabalho.

Para avaliar efetivamente o comportamento da biblioteca de Mensagens Ativas,
a mesma estrutura do programa de alinhamento foi utilizada com cargas sintéticas de

processamento fazendo as vezes da carga computacional associada ao alinhamento. Duas
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cargas de processamento foram utilizadas para uma matriz de tamanho 100.000.000 x
100.000.000, variando o tamanho do bloco comunicado. Os resultados de desempenho

para estes casos estao apresentados nos graficos das figuras 35 até 38.

A Figura 35 apresenta os resultados obtidos quando a matriz foi dividida em 5
X 5 blocos (25 blocos), com 20.000.000 x 20.000.000 de elementos cada um. As men-
sagens trocadas entre os nés possuem o tamanho de um bloco (400.000.000.000.000 de
bytes) mais dois inteiros indicando as posigoes i e j do bloco, totalizando 400.000.000.008
bytes. Os gréaficos apresentados referem-se as duas cargas de processamento utilizadas,

com diferentes niimeros de nds e processadores virtuais.

No caso da Figura 36, os gréficos apresentados referem-se aos resultados de desem-
penho obtidos ao se dividir a matriz em 10 x 10 blocos (100 blocos), com 10.000.000
x 10.000.000 de elementos cada um. Cada mensagem trocada entre os nds possui
100.000.000.000.000 de bytes (o tamanho de um bloco) mais dois inteiros indicando as
posicoes 7 e j do bloco, o que totaliza 100.000.000.000.008 de bytes. Os gréficos repre-
sentam os resultados para as duas granulosidades de calculo utilizadas, com variagao do

numero de nés e de processadores virtuais em cada no.

Os graficos apresentados na Figura 37, apresentam os resultados obtidos com a
divisdo da matriz em 15 x 15 blocos (225 blocos), com 6.666.667 x 6.666.6667 elementos
cada. Assim, as mensagens trocadas entre os nés tém 44.444.448.888.889 bytes, referentes
ao tamanho de um bloco, mais dois inteiros que indicam as posicoes ¢ e 7 do bloco, tota-
lizando 44.444.448.888.897 bytes. Cada um dos graficos representa os resultados obtidos
para uma das cargas computacionais, com diferentes niimeros de nés e de processadores

virtuais.

A dltima figura desta segao, Figura 38, apresenta os gréaficos com os resultados
obtidos para a divisao da matriz em 20 x 20 blocos (400 blocos). Neste caso, cada bloco
possui 5.000.000 x 5.000.000 de elementos (25.000.000 de bytes). As mensagens trocadas

entre os nés possuem, assim, 25.000.008 bytes, referentes ao tamanho do bloco mais os
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Figura 35: Tempos de execucao para uma matriz de 100.000.000 x 100.000.000 de elemen-
tos dividida em 25 blocos, com diferentes quantidades de nds e de processadores virtuais.
Gréfico superior representa granulosidade média e inferior, granulosidade grossa.

dois inteiros que indicam as posicoes i e j do bloco. Os graficos apresentados referem-se

as duas granulosidades utilizadas, com variagoes na quantidade de nés e de processadores

virtuais.

Analisando-se os graficos apresentados nesta secao, observa-se que o comporta-

mento dos mesmos refletiu os resultados de desempenho da aplicacao com carga real de



124

0.24 @iy
........... "matriz10x10-1no" «+-@--
.............. "matriz10x10-2nos -
0 T Y — "matriz10x10-3nos -
.......................... "matriz10x10-4nos" X
"Btz 01 0-5n0s" e
002 b, L ]
0.18
2 o016
©
C
>3
(=)
Q
@
o
Q.
IS
[0}
'_
h Vg
N
3|
V
A
J
4
NUmero de Processadores Virtuais
24
"matriz10x10-1no" =@+
"matriz10x10-2nos" = >€:-
2.2 P, "matriz10x10-3nos" -
"matriz10x10-4nos" X
"matriz10x10-5n0s" e
2 e
1.8
.
1L [
......... '_"""_“""".““
.................. o

Tempo (segundos)
™

Numero de Processadores Virtuais

Figura 36: Tempos de execucao para uma matriz de 100.000.000 x 100.000.000 de e-
lementos dividida em 100 blocos, com diferentes quantidades de nds e de processadores
virtuais. Gréfico superior representa granulosidade média e inferior, granulosidade grossa.
processamento. A introducao de concorréncia intra-né, através do aumento do niimero de
processadores virtuais, quando as aplicagoes executaram em um tnico né, possibilitaram a
obten¢ao de ganho de desempenho. Introduzindo-se concorréncia entre-nés (aumentando-

se o nimero de nos), ainda foi possivel obter-se ganho. Como antes, a partir da introdugao

do terceiro processador virtual, o ganho deixou de ser consideravel.
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Figura 37: Tempos de execucao para uma matriz de 100.000.000 x 100.000.000 de e-
lementos dividida em 225 blocos, com diferentes quantidades de nds e de processadores
virtuais. Gréfico superior representa granulosidade média e inferior, granulosidade grossa.

7.3 MAPEAMENTO DAS OPERACOES EM
SERVICOS ANAHY

A interface de programagao de Anahy permite a descricao da concorréncia de uma

aplicacao em termos de atividades concorrentes e dependéncia de dados. Seu ntcleo
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Figura 38: Tempos de execucao para uma matriz de 100.000.000 x 100.000.000 de e-
lementos dividida em 400 blocos, com diferentes quantidades de nds e de processadores
virtuais. Gréfico superior representa granulosidade média e inferior, granulosidade grossa.
executivo tem a funcao de construir, em tempo de execucao, um grafo de dependéncias
de tarefas e de realizar a execucao do programa através do escalonamento destas tarefas.
Uma caracteristica particular do algoritmo de escalonamento é explorar as informagoes

do grafo de dependéncias de forma a otimizar a execucao da aplicacao considerando as

tarefas presentes no seu caminho critico.
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Neste contexto, as aplicagoes Nimero de Fibonacci e alinhamento de seqiiéncias
biolégicas possuem caracteristicas interessantes para serem exploradas. Os codigos imple-
mentados para ambas aplicagoes produzem grafos com grande nimero de tarefas, porém
com caracteristicas distintas nas dependéncias e carga de comunicagoes, conforme dis-
cutido nas avaliacoes de desempenho apresentadas neste capitulo. No entanto, nao es-
tando disponivel uma versao para Anahy em ambientes distribuidos, esses cédigos nao
foram escritos utilizando a interface de programacao de Anahy e sim sobre os recursos
de programacao utilizados para implementacao do suporte executivo de Anahy: threads
do padrao POSIX e a prépria biblioteca de Mensagens Ativas. O cuidado tomado foi de
construir estas aplicacoes obedecendo as caracteristicas do modelo de programacao e de

execugao de Anahy.

Versoes dos cddigos das aplicagoes utilizando a interface aplicativa de Anahy sao
apresentadas nas figuras 39 (Fibonacci) e 40 (alinhamento de seqiiéncias). Os c6digos
sao apresentados na sua integralidade no que diz respeito ao tratamento das questoes
relativas as aplicagoes, mas referem-se a versoes efetivamente construidas ((BENITEZ;
CAVALHEIRO, 2004; BENITEZ; MOSCHETTA; CAVALHEIRO, 2004; LERMEN; PERAN-

CONI; CAVALHEIRO, 2004b)) para a versao Anahy-SMP.

O aspecto que chama atengao ao utilizar Anahy é que o tratamento da distribuigao
de carga (ativagao remota de cdlculo) e da comunicagdo nao sao feitos pelo progra-
mador. Cabe ao ambiente realizd-las, em reacao as chamadas as operacoes de criacao
e sincronizagao de threads Anahy. No entanto, cabe ressaltar que o mecanismo de escalo-
namento de Anahy foi desenvolvido de forma a otimizar a execucao das tarefas no caminho
critico da aplicacao em resposta a demanda de dados. Como o grafo somente é conhecido
em tempo de execugao, o posicionamento das operagoes de criacao e sincronizacao reflete
o desempenho final do programa. Variacoes neste posicionamento podem alterar o tempo

total de execucao:

e O céalculo do Numero de Fibonacci gera um grafo desbalanceado, uma vez que cada
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void *fibo( void *n ) {
athread_t tl1, t2;
int nl, n2, *rl, *r2;

if( (int *)*n > 2 ) {

nl = (int *)*n;
athread create( &tl, NULL, fibo, &nl );
n2 = (int *)*n;

athread_create( &t2, NULL, fibo, &n2 );
athread_join( tl, &rl );
athread_join( t2, &r2 );
*rl += *r2;
free((void *) r2;
}
else {
rl (int *) malloc(sizeof (int));
*rl = 1;

}

return rl;

Figura 39: Calculo de Fibonacci em Anahy.

thread gera duas novas threads, uma com peso de trabalho n — 1 e outra com peso
n — 2. Como o cédigo da Figura 39 realiza primeiro a sincronizagao com a thread
t1 e apds com a thread t2, o mecanismo de execucao reage dando preferéncia para

execucao das threads com maior carga computacional.

e Na computagao dos alinhamentos (Figura 40), estratégia semelhante é empregada,

buscando-se satisfazer primeiro as dependéncias diagonais de cada thread.

Em se tratando de uma ferramenta de programacao, estas variagoes de compor-
tamento sao esperadas. O programador deve conhecer caracteristicas da ferramenta de

forma a construir seu cédigo da maneira que a execucao tenha bons indices de eficiéncia.

7.4 COMENTARIOS FINAIS

Este capitulo discutiu as principais caracteristicas das duas aplicagoes utilizadas
para validacao da biblioteca de Mensagens Ativas: cédlculo do Numero de Fibonacci e

alinhamento de seqiiéncias. Foram apresentados os grafos de dependéncias de dados, o



struct data in {

}:

int i, j, dim; //Identificag¢do do bloco; dim - Tamanho do bloco
char *b; //0 bloco de tamanho dim x dim
athread t up, left, diag; //Proveniéncia da entrada

void *alinha( void *in ) {

}

struct data_in *bloco = in;
char *b_local, *b_diag, *b_up, *b left;

b local = malloc((bloco.dim*bloco.dim)*sizeof (char));

if ( bloco.diag != NULL ) athread join( bloco.diag, &b diag ):

if( bloco.up != NULL ) athread join( bloco.up, &b_up );
if ( bloco.left != NULL ) athread join( bloco.left, &b left );
b_local = ... //Recebe cdlculo do alinhamento

return b_local;

int main () {

athread_t m[lins] [cols];
struct data_in bloco;

bloco.b //Recebe o bloco

bloco.i = bloco.j = 0; //Primeiro bloco

bloco.dim = tamanhoDoBloco;

bloco.up = bloco.left = bloco.diag = NULL; //Sem dependéncias
pthread create( &(m[0] [0]), NULL, alinha, bloco);

//Cria tarefas da primeira linha de blocos da matriz
for( j = 1 ; j < tamanhoDoBloco ; j++ ){
bloco.b = ... //Recebe o bloco
bloco.i = 0; bloco.j = j;
bloco.dim = tamanhoDoBloco;
bloco.up = bloco.diag = NULL; //Sem dependéncias
bloco.left = m[0][j-1]; //Depende do bloco a esquerda
pthread create( &(m[0][Jj]), NULL, alinha, &bloco);
}
//Cria tarefas da primeira coluna de blocos da matriz
for( i =1 ; i < tamanhoDoBloco ; i++ )
bloco.b = ... //Recebe o bloco
bloco.i = i; bloco.j = 0;
bloco.dim = tamanhoDoBloco;
bloco.left = bloco.diag = NULL; //Sem dependéncias
bloco.up = m[i-1][0]; //Depende do bloco acima
pthread create( &(m[i] [0]), NULL, alinha, &bloco);
}
//Cria tarefas restantes
for( i = 2 ; 1 < tamanhoDoBloco ; i++ )
for( j = 2 ; j < tamanhoDoBloco ; j++ ) {
bloco.b = ... //Recebe o bloco
bloco.i = i; bloco.j = j;
bloco.dim = tamanhoDoBloco;
bloco.left = m[i]l[j-11;
bloco.diag = m[i-1][j-1];
bloco.up = m[i-1][]];
pthread create( &(m[i][j]), NULL, alinha, &bloco);
}
//Aguarda final de execug¢do (dltimo bloco)
athread_join( m[tamanhoDoBloco] [tamanhoDoBloco], &b );
return 0;

(dimxdim)

Figura 40: Alinhamento de seqiiéncias bioldgicas em Anahy.
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algoritmo e os resultados para ambas as aplicagoes. Para o alinhamento de seqiiéncias

foram apresentados resultados com cargas real e sintéticas de processamento.

Os resultados de desempenho apresentados mostraram que tanto para o Numero
de Fibonacci quanto para o alinhamento de seqiiéncias, conseguiu-se obter ganho com a
introducao das concorréncias intra e entre-nés. Para ambas as aplicacoes, consideravel
ganho foi obtido quando dobrou-se a concorréncia entre-nds, aumentando-se de 1 para 2

o numero de nos.

A exploracao efetiva destas aplicacoes em uma versao distribuida de Anahy também
foi discutida. Foi ressaltado que, por possuir um ntcleo de escalonamento empregando
uma estratégia prépria, o programador deve tomar cuidados em construir sua aplicacao,
conduzindo as decisoes de escalonamento a privilegiar a execucao das tarefas no caminho

critico.



8 CONSIDERACOES FINAIS

Esta dissertacao apresentou o desenvolvimento de uma biblioteca de Mensagens
Ativas e sua utilizacdo como suporte ao desenvolvimento de aplicacoes em aglomerados
de computadores. O uso desta biblioteca foi validado através de sua utilizacao em uma
aplicagao para alinhamento de seqiiéncias bioldgicas e de outra para o calculo do Nimero

de Fibonacci.

Inicialmente, foram apresentados alguns conceitos bésicos envolvendo a Biologia
Molecular, com énfase no problema de alinhamento de seqiiéncias. A utilizacao do método
de programacao dinamica pelos algoritmos de alinhamento apresentou-se como melhor al-
ternativa, pois produz resultados 6timos. Em contrapartida, consome grande quantidade
de recursos computacionais no que se refere a tempo de processamento e consumo de
memoria. Foram destacados alguns trabalhos encontrados na literatura que introduzem
concorréncia a programacao dinamica de maneira a alinhar seqiiéncias em arquiteturas
com memodria distribuida. Com isso, pode-se alinhar seqiiéncias grandes em tempo rela-

tivamente pequeno.

A programagao concorrente foi discutida no Capitulo 3. Destacou-se as dificul-
dades de desenvolvimento de aplicacoes capazes de executar segundo este modelo de pro-
gramagao e os niveis de concorréncia que podem ser explorados quando se emprega este
tipo de programacao. Considerando-se um aglomerado de computadores, pode-se explorar
tanto a concorréncia intra-né quanto a entre-nés, sendo que, para tirar o maximo proveito
dos recursos de processamento deste tipo de arquitetura, o ideal é empregar ferramentas

capazes de explorar os dois niveis de concorréncia simultaneamente.
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Como ferramenta para exploracao da concorréncia intra-né, destacou-se a multi-
programacao leve, onde multiplos fluxos de execucao compartilham os recursos de pro-
cessamento de um tunico né. A concorréncia entre-nés pode ser explorada através da
execucao simultanea de fluxos de execucao em diferentes nés do aglomerado. Eventual-
mente, fluxos executando em ndés diferentes necessitam comunicar-se para troca de dados
e tarefas. Para possibilitar a comunicacao em aglomerados, foram destacadas algumas
ferramentas, como troca de mensagens, chamada remota de procedimento e Mensagens
Ativas. Detectou-se nas Mensagens Ativas a melhor solucao quando se deseja obter alto

desempenho em arquiteturas com memoria distribuida.

O Capitulo 4 foi destinado ao detalhamento da ferramenta de Mensagens Ativas,
com sua conceituacao e apresentacao de quatro diferentes implementacoes. Dessas qua-
tro implementagoes, somente uma mostrou-se satisfatoria quando se trata de aplicagoes
altamente paralelas, o modelo de fila de execucao. Foram apresentados, também, alguns
ambientes de programagao paralela e distribuida que empregam o mecanismo de Men-

sagens Ativas como suporte a comunicacao em arquiteturas com memoria distribuida.

No Capitulo 5 foi apresentado o ambiente de programagao Anahy. Foram desta-
cados os componentes deste ambiente, enfatizando as principais contribui¢oes do mesmo
como ambiente de programagao paralela e distribuida. Uma das facilidades introduzidas
por Anahy é permitir que o programador descreva a concorréncia de sua aplicacao de
forma independente dos recursos computacionais disponiveis na arquitetura. Além disso,
Anahy também garante a ordem de execucao das tarefas da aplicacao, de maneira que a
atribuicao das tarefas aos nés de processamento, a criagao e sincronizacao de tarefas e o

controle de acesso aos dados compartilhados, sejam atribuigoes do ambiente.

O Capitulo 6 apresentou a camada desenvolvida para suporte de Anahy em aglo-
merados de computadores. Esta camada foi concebida sob a forma de uma biblioteca
que emprega multithreading e Mensagens Ativas para exploracao eficiente dos recursos de

processamento disponiveis em um aglomerado. A biblioteca foi implementada como um
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modulo independente de Anahy, estando disponiveis ao usudrio um conjunto de primitivas
de comunicacao para serem empregadas para trocas de dados e tarefas entre os nés do
aglomerado. Apesar de independente, a biblioteca foi desenvolvida respeitando os requi-
sitos de Anahy tanto de implementacao, utilizando software livre, portabilidade, entre
outros, quanto da vocacao de Anahy para processamento de alto desempenho. Porém,
a biblioteca deixa ao encargo do programador o escalonamento de tarefas, o controle da
ordem de execucao de tarefas e o controle de acesso aos dados compartilhados. Foram,
ainda, descritos os servigos que necessitam ser implementados para possibilitar a troca de
dados e tarefas entre os nés do aglomerado, de maneira a viabilizar a utilizacao de Anahy

em arquiteturas com memoria distribuida.

Uma analise de desempenho utilizando a biblioteca desenvolvida foi realizada no
Capitulo 7. A primeira aplicagao implementada consistiu do calculo do Ntumero de Fi-
bonacci. Esta é uma aplicacao com pouca carga computacional, mas com grande ntimero
de trocas de dados, tarefas e sincronizacoes. A segunda aplicacao foi o alinhamento de
seqiiéncias bioldgicas. Foram destacadas algumas caracteristicas desta aplicacao e apre-
sentada a estratégia de distribuicao de tarefas entre os nés adotada neste trabalho. Para
esta aplicacao foram utilizadas dois tipos de carga de processamento, chamadas de real e
sintética. A carga real confirmou que o alinhamento é, de fato, muito pesado, conforme
discutido no Capitulo 2. A carga sintética auxiliou na avaliacao efetiva do comportamento
da biblioteca implementada. Tanto os resultados de desempenho obtidos com o célculo do
Numero de Fibonacci quanto os obtidos com o alinhamento de seqiiéncias, demonstraram-
se satisfatérios utilizando a biblioteca desenvolvida. Indices de desempenho mais significa-
tivos foram obtidos quando dobrou-se a concorréncia entre-nés, aumentado-se de 1 para
2 o numero de nés de processamento. Para as duas aplicacoes o tempo de processamento

reduziu cerca de 50%.

Trabalhos para continuacao da presente dissertagao a serem desenvolvidos em curto
prazo, referem-se a extensao da interface de programacao de Anahy, de forma a viabilizar

a transferéncia (transparentemente ao usuario) de threads Anahy entre diferentes nés de
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um aglomerado, e a introducao efetiva da biblioteca de Mensagens Ativas no ambiente
Anahy. Trabalhos a serem desenvolvidos em médio/longo prazo, destinam-se ao desen-
volvimento de estratégias de escalonamento que possibilitem alinhar grandes seqiiéncias e
a viabilizacao do alinhamento de grandes seqiiéncias utilizando todo o potencial de Anahy

para a exploracao de alto desempenho.
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