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1. Introducao

Na Biologia, a construcdo de arvores filogenéticas € utilizada para explicar os
possiveis relacionamentos entre as espécies atuais e seus possiveis historicos
evolutivos - estas relagdes evolutivas podem facilmente ser visualizadas entre as
espécies mostradas na arvore. A partir das sequéncias de DNA de uma espécie, é
possivel inseri-la na arvore com um grau de incerteza muito baixo sobre a posicao
gue ela deve ocupar. No entanto, o que fazer quando ndo temos a disposi¢cdo o DNA

de todas as espécies que nos interessam? Especialmente os antepassados mais



longinquos. Motivos como a falta de pesquisadores, de recursos, interesse ou
mesmo por uma espécie ser muito rara sao justificativas para procurar alternativas a

construcdo da arvore filogenética pelo DNA.

O uso de técnicas alternativas, como a analise de fenotipos, ndo permite ter certeza
onde essa espeécie se encaixa na arvore que temos. Apesar de ndo podermos dar
esta garantia, que ocorre quando temos o DNA de um individuo dessa espécie, a
analise de fenétipos pode nos dar uma boa ideia de onde ela, provavelmente, estara
na arvore. E, através de célculos estatisticos, podemos ter uma ideia da incerteza

envolvida em cada possibilidade de lugar para esse espécie na arvore.

Quando tratamos arvores com poucas espécies, 0 tempo de processamento €&
aceitavel, mas nem sempre € o caso. A medida que o nimero de espécies aumenta
o problema cresce de forma exponencial, o que torna o problema NP-Completo.
Diversas solugbes na area de computacdo paralela sao utilizadas para melhorar o

speedup destes problemas.

O uso de clusters, computacdo distribuida e outros modelos de processamento
paralelo sdo mecanismos comumente utilizados para resolu¢cbes de problemas
relacionados a filogenia. Apesar de ser uma solucdo facilmente escalavel torna-se

cara e com grande dificuldade para sincronizagdo e comunicacao entre as threads.

Nesse trabalho, procuramos com o uso de GPGPU (General Purpose Graphical
Processing Unit — Unidade de Processamento Gréafico de Proposito Geral) aproveitar
a grande capacidade de processamento destas placas gréaficas para conseguirmos
um tempo de processamento aceitavel na descoberta das relacdes evolutivas e
classificacdo nas arvores filogenéticas. Além do que o uso destas placas reduz
consideravelmente o gargalo existente nessa comunicacdo e sincronizagdo dos

processos.

2. Material e Métodos

A pesquisa foi conduzida de acordo com as seguintes etapas: pesquisa bibliogréfica,
estudo de algoritmos, implementacdo de algoritmos, testes das implementacdes,
testes com dados reais, analise dos resultados, construcédo de solucdes através de

uma abordagem em GPGPU, escrita e apresentacédo de trabalhos.



A bibliografia base adotada para a implementacdo dos algoritmos é [1]. Como
material de referéncia para a linguagem e para o ambiente de desenvolvimento em
CUDA foram utilizados [4, 5, 6, 7]. Como material adicional para o estudo de

filogenia foram utilizados [2,3].

No primeiro momento foi realizado estudo de todos os algoritmos apresentados em
[1] bem como o estudo da justificativa tedrica por tras dos algoritmos. Os seguintes
algoritmos foram estudados e implementados em linguagem C/C++ (a notacdo

Algoritmo X é usada como referéncia para o algoritmo X em [1]).

» Algoritmo 2: algoritmo para gerar uma imagem da arvore filogenética.

» Algoritmo 3: algoritmo para verificar se o problema é uma filogenia perfeita ou
nao.

* Algoritmo 4, 5, 6, 7, 8 e 10: usados na construcdo de uma filogenia perfeita.

e Algoritmo 9: gera uma string no formato Newick representando a &rvore
filogenética.

* Algoritmo 11: calcula a parcimdnia de uma sub-arvore.

» Algoritmo 12: calcula a parcimdnia de uma arvore filogenética.

» Algoritmo 13: verifica se uma determinada arvore € viavel.

» Algoritmo 14: gera configuracdes iniciais para o problema.

» Algoritmo 15: gera configuracdes aleatérias para o problema.

» Algoritmo 16 e 17: constroi a arvore quando a filogenia néao e perfeita.

A implementacdo da rotina de “heuristica_serial” (algoritmo 16) ndo pode ser
concluida porque ela utiliza outra rotina chamada “crossover_case” que nao consta
na tese ou na bibliografia ciada. Tentamos obter colaborag&o por parte do autor do

algoritmo, porém n&o obtivemos sucesso.
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A rotina “heuristica_serial” é o ultimo algoritmo da etapa sequencial do trabalho
proposto por [1]. A saida desta rotina € utilizada como entrada para os modulos

paralelos propostos pelo autor.

O algoritmo 1 é apenas um exemplo e nao foi implementado. Os algoritmos 18, 19,
20, 21, 22 nao foram implementados, pois se tratam de outra tecnologia de

paralelismo, especificamente MPI.



Trés algoritmos foram codificados em CUDA. Um deles é o algoritmo original, os
outros dois sdo uma forma diferente de codificar a ideia apresentada por [1]. Além
disso, os seguintes algoritmos originais precisaram ser codificados em CUDA por

questdes de compatibilidade:

» Algoritmo 11: calcula a parcimdnia de uma sub-arvore.
» Algoritmo 12: calcula a parcimbnia de uma arvore filogenética.

» Algoritmo 13: verifica se uma determinada arvore é viavel.

Para o segundo momento, iremos utilizar a GPGPU e a linguagem CUDA para
aceleram o processo de gerar as arvores filogenéticas, fazer os calculos de matriz
de distancia (que podem ser utilizadas para calculos estatisticos que determinam a
relacado filogenética entre as espécies), construir métodos randomizacédo das arvores
— que ira permitir realizar a permutacdo completa das arvores com base nas arvores

filogenéticas parciais e nas melhores informacdes disponiveis.

Ao concluir estas etapas podemos averiguar se o uso de GPGPU traz beneficios, ou
seja, ganhos de performance (speedup) nas construcao de arvores filogenéticas. Os
resultados obtidos deste processamento podem ser utilizados por bidlogos para
realizar analises da estrutura filogenética de comunidades e comparacdo entre

caracteristicas de espécies

3. Resultados e Discussao

Os algoritmos que constroem a arvore filogenética quando a entrada do problema é
uma filogenia perfeita foram implementados e testados com os mesmos dados de

[1], os resultados foram 0s mesmos.

Durante os estudos conduzidos sobre os algoritmos paralelos propostos por [1],
constatamos que o algoritmo da forma como foi proposto ndo seria o ideal para se
implementar em uma GPU. Isso € devido a uma estrutura rigida imposta pela

organizagdo das threads na GPU, esta estrutura é chamada de blocos.

Como nao foi possivel implementar a rotina que gera a entrada para o mddulo
paralelo, a implementacédo em GPU nédo pode ser comparada com a implementacao

original, pois este modulo é extremamente dependente do primeiro.



4. Conclusoes

Durante a pesquisa percebemos que o algoritmo paralelo proposto e implementado
em um cluster de computadores utilizado MPI por [1], ndo apresentava uma relacdo
de 1-processo — 1l-thread quando implementado em GPU usando CUDA. A
conclusdo a que chegamos é que mesmo se a “heuristica_serial” tivesse sido
implementada com sucesso, alteracdes seriam necessarias nos algoritmos paralelos
propostos afim de utilizar o maximo potencial das placas gréaficas, ou algo perto

disso.
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