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RESUMO

Com os avangos tecnologicos alcangados na area da computagdo, o paralelismo vem
consequentemente sendo cada vez mais utilizado. Nesse contexto, ferramentas que calculam
distancia e interagdes atdmicas, normalmente, sao codificadas sem o uso desse artificio. Dessa
forma, o objetivo deste trabalho ¢ otimizar uma dessas ferramentas, o Ysera, para avaliagdo
do impacto do uso do paralelismo em seu cddigo. A otimizagdo foi realizada com a
reestruturacao do seu codigo para que trabalhasse de forma paralela com recursos disponiveis
para a linguagem Python, o multiprocessamento. A avaliagdo de ganho de desempenho foi
feita através de diversas execucdes do software de forma sequencial e de forma paralela,
utilizando arquivos de entrada no formato PDB de tamanhos variados. Avaliando seu tempo
de execugdo, consumo de memoria e processamento. Também foi avaliado o impacto que o
aumento do numero de processos causa em seu desempenho. Como resultado, obteve-se uma
melhora de desempenho de até mais de 50% comparando com a versdo original da
ferramenta, reduzindo o tempo computacional para obter os dados de saida desejados.

Palavras-chave: Bioinformatica Estrutural, Protedmica, Multiprocessamento, Python



ABSTRACT

With the technological advances achieved in the field of computing, parallelism has
consequently been increasingly used. In this context, tools that calculate distance and atomic
interactions are usually coded without using this device. Thus, this work aims to optimize one
of these tools, Ysera, to evaluate the impact of using parallelism in your code. The
optimization was carried out with the restructuring of its code so that it worked in parallel
with resources available for the Python language, the multiprocessing. The performance gain
evaluation was done through several software executions sequential and parallel, using input
files in PDB format of different sizes. Evaluating its execution time, memory consumption,
and processing. The impact that the increase in the number of processes causes on its
performance was also evaluated. As a result, a performance improvement of up to more than
50% was obtained compared to the original version of the tool, reducing the computational
time to obtain the desired output data.

Keywords: Bioinformatics Structural, Proteomics,Multiprocessing,Python
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1 INTRODUCAO

A dificuldade no desenvolvimento de programas que funcionassem de forma paralela,
e o alto custo e reduzida oferta de maquinas que utilizavam paralelismo em sua arquitetura,
fizeram com que a programacdo paralela fosse um artificio pouco utilizado no passado.
Contudo, varios fatores influenciaram uma mudanga neste quadro no comego dos anos 2000,
entre eles esta a produgcdo massiva de processadores mais baratos e rapidos, a evolucdo nas
redes de computadores ¢ a criagao da computagao distribuida [FARIA, 2023].

Uma maior capacidade de armazenamento, assim como a demanda por mais poder de
processamentos, sdo outros fatores que influenciaram bastante no uso do paralelismo.
Independente do quio avangado tecnologicamente um processador individual possa ser, ao
reunir varios do mesmo para trabalharem em uma mesma tarefa em conjunto, o resultado sera
mais rapido. Quando se busca utilizar o paralelismo para se resolver algum problema, busca-
se mais eficiéncia, logo linguagens como C, C# e Ada normalmente sao escolhidas, mas nao
sd0 as unicas opgoes.

Nos ultimos anos a linguagem Python vem ganhando muito espaco na computacio
cientifica. E uma linguagem multi-paradigma, interpretada, que oferece uma grande variedade
de bibliotecas cientificas, embora ndo seja referéncia quando o assunto ¢ alto desempenho.
Ainda sim, a linguagem Python oferece pacotes de multiprocessamento que serdo utilizados
neste trabalho para otimizar uma ferramenta de bioinformatica que apresenta uma massiva

repeticao de operagdes onde o paralelismo pode ser muito bem aproveitado para otimizé-la.

1. CONTEXTUALIZACAO E MOTIVACOES

O maior desafio encontrado ao paralelizar um codigo ¢ a reestruturacdo desse
algoritmo sequencial para um algoritmo paralelo, uma vez que, em muitas vezes, essa
reestruturacdo nao ¢ possivel, tornando-se necessario recriar todo o programa do zero
[FARIA, 2023]. Na Bioinformatica, ferramentas de calculo de distancias e interacdes
atOmicas, em sua maioria, sdo desenvolvidas de forma sequencial, consumindo maior
processamento e tempo de execugao.

Dessa forma, o Ysera, ferramenta de bioinformdtica que apresenta 0 mesmo objetivo e

utilizado neste trabalho, teve seu codigo reestruturado para o uso de paralelismo e como
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vantagem conseguiu-se reduzir o tempo computacional necessario para conseguir os dados
que o software oferece. A ferramenta Ysera, que foi otimizada neste trabalho, assim como as
demais que calculam as distancias e interagdes atomicas possibilitam avangos biotecnologicos
principalmente porque entender sobre a estruturas morfologica e caracteristicas fisicas da
proteina ¢ essencial na engenharia de ligacdes e de proteinas, impactando nas areas de
diagnéstico molecular, engenharia genética, engenharia metabolica, bioprocessos,

desenvolvimento racional de farmacos, agropecuaria e na industria alimenticia.

1.2 OBJETIVO GERAL

J4

O objetivo deste trabalho ¢ utilizar técnicas de paralelismo e multiprocessamento
disponiveis na linguagem Python em uma ferramenta de bioinformatica para o célculo de

distancias e interagdes atomicas, o Ysera, avaliando o impacto de seu uso.

1.3 ESTRUTURA DA MONOGRAFIA

No Capitulo 2 s3o abordados os temas fundamentais para a compreensdo deste
trabalho. Conceitos bdasicos como processo, thread, concorréncia, paralelismo e
multiprocessamento. O software Ysera, que serd a referéncia para a otimizacao neste trabalho,
¢ explicado. Por fim, sdo apresentados trabalhos relacionados a area.

No Capitulo 3 ¢ apresentada a metodologia, explicando todos os passos que foram
necessarios para chegar nos resultados apresentados. Entre os passos descritos esta a descrigao
das alteracdes feitas no software Ysera, a biblioteca utilizada, os arquivos de teste e as
métricas utilizadas.

No Capitulo 4 sdao apresentados os resultados obtidos, a partir da execugdo dos passos
descritos na metodologia. Serao exibidas e discutidas tabelas e graficos com os resultados do
multiprocessamento.

Por fim, no Capitulo 5, sdo apresentadas conclusdes acerca do trabalho, considerando
os pontos altos e baixos. Além disso, o topico € finalizado ao comentar sobre trabalhos

futuros.
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2 FUNDAMENTACAO TEORICA

Nesta se¢do serdo abordados os conceitos importantes para o entendimento e
desenvolvimento deste trabalho. Conceitos basicos e essenciais de sistemas operacionais
como processos, threads, concorréncia e paralelismo. Também sera abordado o que ¢
multiprocessamento e no final serd apresentando trabalhos relacionados que utilizam das

ferramentas de paralelismo do Python para diminuir o tempo computacional.
2.1 PROCESSO

Com o continuo avango tecnoldgico na area da computacdo, hoje ¢ padrdo todo tipo de
sistema operacional possuir a capacidade de carregar varios programas em memoria ¢
executa-los de forma concorrente, muito diferente do que acontecia nas primeiras geragdes de
computadores, onde os sistemas eram limitados, de forma que apenas um programa fosse
executado de cada vez. Eles eram chamados de sistemas monotarefa, sendo o MS-DOS um
exemplo desse tipo de sistema. Para alcangar essa evolugdo foi necessario um controle mais
firme e uma compartimentalizagdo dos diversos programas. Toda essa necessidade culminou
na no¢ao que temos hoje de processo, que de maneira informal ¢ um programa em execugao.
Um processo ¢ a unidade de trabalho em um sistema moderno de tempo compartilhado
[SILBERSCHATZ, 2015].

Um processo ¢ mais do que um programa em execucdo, ele também possui a
atividade corrente, representada pelo valor do contador do programa e o contetido dos
registradores do processador. Normalmente, um processo também agrega a pilha do processo
que contém dados temporarios, e uma se¢do de dados, que contém varidveis globais. Um
processo também pode incluir um heap, que € a memoria dinamicamente alocada durante o
tempo de execu¢do do processo [SILBERSCHATZ, 2015]. Na Figura 1 ¢ apresentada a
estrutura de um processo na memoria. Na proxima secdo veremos o que sdo threads e sua

relagdo com os processos.
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Figura 1 — Processso na memoria

max

pilha

dados

texto

Fonte: Silberschatz, Galvin e Gagne (2015)

2.2 THREADS

Dentro de cada processo existe uma linha de execu¢do chamada Thread. Cada thread
tem o seu proprio estado de processador e também tem sua propria pilha, mas acaba
compartilhando a memoria atribuida ao processo com as outras threads filhas do mesmo
processo [TANENBAUM, 2016]. O uso de multiplas threads acarreta em concorréncia ou

paralelismo, que detalharemos na proxima sec¢ao

2.3 CONCORRENCIA E PARALELISMO

Concorréncia e Paralelismo sdo termos que costumam ser confundidos, no entanto, o
primeiro trata sobre lidar com muitas coisas ao mesmo tempo. O segundo, paralelismo, ¢

sobre fazer muitas coisas ao mesmo tempo [PIKE, 2023].
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Concorréncia ¢ uma propriedade de software onde duas ou mais tarefas estdo em
progresso simultaneamente, elas progridem em um mesmo intervalo de tempo, como pode ser

visto na Figura 2 [NAVARRO, 2014].

Figura 2 — Exemplo de concorréncia

Exemplo de escalonamento de tempo para dois
processos com prioridades diferentes

. Processo 1 - alta prioridade

. Processo 2 - baixa prioridade

Nicleo

Fonte: https://dev.to/filipebeck/assincronismo-concorrencia-e-paralelismo-

19hk#:~:text=Concorr%C3%A Ancia%3 A%20Refere%2Dse%20%C3%A0%20v%C3%A 1rias,concorrendo%20
por%20clocks%20da%20CPU.

Paralelismo ¢ uma propriedade de tempo de execucao onde duas ou mais tarefas estdo
sendo executadas simultaneamente, ou seja, paralelismo acaba implicando em concorréncia,
mas concorréncia ndo implica em paralelismo.[NAVARRO, 2014] A Figura 3 exemplifica a
execugdo simultanea de tarefas. Na proxima secao veremos como os processadores executam

tarefas simultaneamente
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Figura 3 — Exemplo de paralelismo

Exemplo de dois processos executando
em nucleos distintos

. Processo 1
. Processo 2

Nicleo 1

Nucleo 2

Fonte: https://dev.to/filipebeck/assincronismo-concorrencia-e-paralelismo-
19hk#:~:text=Concorr%C3%AAncia%3A%20Refere%2Dse%20%C3%A0%20v%C3%A 1rias,concorrendo%20
por%20clocks%20da%20CPU.

2.4 MULTIPROCESSAMENTO

Multiprocessamento se refere a capacidade que alguns processadores possuem de
realizar a execucdo paralela de dois ou mais processos. Multiprocessador se refere a um
sistema de computadores que possui duas ou mais CPUs que compartilham o acesso total a
uma memoria RAM comum e também fazem a execugdo simultdnea de processos
[TANENBAUM, 2016]. A Figura 4 exemplifica processos sendo executados utilizando
multiprocessamento e de forma serial. Na proxima se¢do abordaremos algumas das vantagens

e desvantagens do uso do multiprocessamento.
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Figura 4 — Exemplo de multiprocessamento

Processo Paralelo Processo Serial
Quad-Core CPU Quad-Core CPU
10000 1100 1100 11000 191001 (1100 1100 1100
CPU 1 CPU2 CPU3 CPU4 CPU 1 CPU2 CPU3 CPU4

©0 060 ©

Fonte: https://medium.com/@adson.develop/uma-pequena-introdu%C3%A7%C3%A30-a-
programa%C3%A7%C3%A30-paralela-e-multiprocessamento-com-python-232bbf72a8f7

2.5 CONSEQUENCIAS DO MULTIPROCESSAMENTO

Existem caracteristicas do uso de multiprocessamento, a seguir serdo apresentadas
algumas.

1. Alta taxa de transferéncia: o nimero de processos executados em um determinado

tempo € maior se diversos processadores estiverem trabalhando em conjunto

2. Como os sistemas de multiprocessadores dividem a mesma memdria, periféricos e

fornecimento de energia, acabam se tornando mais econémicos a longo prazo

3. Como todos os processadores compartilham a mesma memoria RAM, o consumo ¢

muito mais alto se comparado com sistemas de processadores Unicos, necessitando de

um conjunto de memoria maior para utilizar todo o seu potencial.

Na proxima se¢do abordaremos mais detalhes sobre o Ysera a ferramenta que foi
otimizada utilizando os conceitos de paralelismo e multiprocessamentos descritos neste

trabalho

2.6 YSERA
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O estudo in silico da estrutura de proteinas atua principalmente buscando melhorar
metodologias de predigdo de contato residuo-residuo, tanto em metodologias de docking
molecular, como de simulag¢des de dinamicas moleculares [NORTON, 2017]. Para tanto, ¢
necessario o entendimento dos parametros fisico-quimicos e o céalculo de distancias entre os
atomos para definicao do tipo de interagdo existente entre eles.

A importancia de predizer essas interagdes fornece informacdes sobre a estrutura
nativa de proteinas, sitio catalitico e outras propriedades fisicas, sendo base para o
desenvolvimento racional de farmacos e agroquimicos, engenharia de proteinas e enzimas,
biologia sistémica, entre outras [NORTON, 2017].

O Ysera ¢ um software para predi¢do de interagdes entre residuos de aminoacidos de
proteinas a partir de arquivos de estruturas tridimensionais (.PDB). Foi desenvolvido na
linguagem Python v 3.7 e com bibliotecas de manipulacdo e andlises de dados, visando
calcular a distancia euclidiana de todos os 4tomos contra todos, a fim de quantificar e
qualificar interag¢des intramoleculares| FELIX, 2020].

O Ysera ¢ um programa de entrada e saida de dados, onde recebe como entrada um
arquivo PDB que contém as informacgdes sobre os atomos constituintes das proteinas bem
como suas localizagdes espaciais com as coordenadas X, Y e Z. Com essas informagdes
espaciais, calcula-se a distancia euclidiana de todos os atomos em relagdo a todos os atomos
sendo analisadas as interagdes encontradas. No final o programa gera um arquivo de texto
contendo a contagem de interagdes encontradas para cada PDB. O software realiza a
identificacdo das interacdes moleculares: pontes salinas, ligagdes dissulfeto, ligacdes de
hidrogénio, interagdes Cation- Arl, interagdes nion-Aril, interagdes Sulfeto-Aril, interagcdes
de Van Der Waals e Empilhamento n-n, quantificando-as.

Existem outras ferramentas similares ao Ysera como o Protein Interaction Calculator
(PIC)!, Arpeggio®, um servidor da web e o O RING 2.0 (PIOVESAN; MINERVINI;
TOSATTO, 2016). Todos eles nao utilizam multiprocessamento e dependendo do tamanho do
PDB de entrada o tempo computacional para extrair as informacdes desejadas pode ser muito

elevado.

2.7 TRABALHOS RELACIONADOS

Y(http://pic.mbu.iisc.ernet.in/job.html)
2(http://biosig.unimelb.edu.au/arpeggioweb/about/)
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Nesta se¢do serdo apresentados outros trabalhos que demonstram o potencial que o
multiprocessamento tem de reduzir o tempo computacional utilizando Python.

O primeiro trabalho selecionado [SINDHU, 2018] nos apresenta uma implementacao
simultanea do problema Max-p. O autor deste trabalho atinge velocidades de até 12 e 19
vezes com o melhor algoritmo sequencial para desenvolver e melhorar fases utilizando uma
estrutura de dados multi-lock intuitiva. Para validar os algoritmos, o autor fornece resultados
experimentais detalhados.

Em [KREADY, 2020] ¢ proposta a implementagao de uma aplicagdo paralela para a
API de dados do YouTube utilizando o multiprocessamento do Python para processa-la. Os
testes deste trabalho mostram que o multiprocessamento aumenta em 400% a coleta de dados
do YouTube. Essas melhorias reduzem o tempo de computagdo por meio de utilizacdo da
arquitetura de CPU multi-thread.

Em [SILVA, 2018], assim como no nosso trabalho, os autores utilizam da biblioteca
multiprocessing ¢ do objeto pool, para paralelizar um script que automatiza execugdes de
modelos agricolas. Como resultado obteve-se uma melhoria de desempenho em relagdo ao
script original de aproximadamente 65%, reduzindo o tempo necessario para obter os dados
de saida desejados.

Na Tabela 1, ¢ apresentado um resumo dos trabalhos citados, com seus autores e

objetivos, apresentando também o problema e o método utilizado e a area que ¢ aplicada.

Tabela 1 — Resumo dos trabalhos relacionados

Autor Objetivo Meétodo Problema Area aplicada
Viney Sindhu [4 Implementacéo paralela do Python Eficiéncia e Sinergiada  Geoespacial
problema Max-p Area Max-P
J. Kready, S. A. Reduzir o tempo computacional ~ Python O tempo que levam as Multimidia
Shimray, M. N. da solicitagdo da API de dados solicitagdes da API de
Hussain, and N. do YouTube em paralelo dados do YouTube
Agarwal [5]

L.F.daSilva, A.S.  Reduzir o tempo computacional Python O tempo que levam os Agricultura
Charao, R. P. de um script que automatiza scripts de automagao

Benedetti, N. A. execugdes de modelos agricolas
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Streck [6]

Ferreira (2022) Reduzir o tempo computacional ~Python O tempo e o custo que Biotecnologia
de um software que calcula a leva calcular a interagdo
interagdo e distancia entre e distancia entre &tomos
atomos

Fonte: Ferreira (2022)

A principal diferenga deste trabalho para os outros que utilizam das ferramentas de
multiprocessamento do Python para otimizagdo ¢ a area aplicada. Em [SILVA, 2018] ele
utiliza exatamente da biblioteca multiprocessing ¢ do objeto pool para otimizar script de
execucdes automaticas de modelos agricolas. Aqui utilizamos desses mesmos meios para
distribuir entre os processos partes de uma estrutura de repeticdo dupla e executa-la de forma

paralela.
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3 METODOLOGIA

A metodologia deste trabalho tem como ponto de partida a analise do cédigo do Ysera,
desenvolvido para ser executado de forma serial, e que serd utilizado como referéncia para
analise dos resultados desta pesquisa. O objetivo desta andlise ¢ entender o funcionamento do
codigo, e se ¢ possivel otimizar sua execucdo através de paralelizagdo utilizando
multiprocessamento. Com essa analise, foi identificada uma estrutura de repeti¢ao dupla que
recebe como indices de execucao as linhas e colunas do arquivo PDB de entrada. Essa mesma
estrutura de repeticao ¢ responsavel pela maior parte de tempo de execugao do programa, com

isso ela acaba se tornando o alvo da paralelizacdo, essa estrutura ¢ apresentada na Figura 5

Figura 5 — Estrutura de repeti¢do dupla, imagem tirada da versdo original do Ysera.

Fonte: O autor (2022).

Foi necessario fazer alteracdes neste trecho do Ysera para que ele pudesse ser
executado de forma paralela. A primeira delas foi transformar toda a estrutura de repeti¢cao
dupla em uma fung¢do, que recebe como parametro partes do seu indice de execugdo original

como pode ser visto na Figura 6.
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Figura 6 — Funcgdo estruturada através da estrutura de repeticao tirada da versdo original do Ysera.

Fonte: O autor (2022).

A ideia principal disso € executar varias fungdes ao mesmo tempo, cada uma delas em

um processo distinto, como exemplificado na Figura 7, a seguir.
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Figura 7 — Fungdes sendo chamadas para serem executadas de forma paralela em um pool de processos.

Fonte: O autor (2022).

Um dos primeiros passos a se fazer ao trabalhar com paralelismo em Python € passar
pelas limitagdes que o GIL (Global Interpreter Lock) impde. O GIL ¢ um mutex que permite
que apenas uma thread esteja em estado de execucao por vez no interpretador Python [HUNT,
2019]. A ferramenta utilizada para contornar essas limitagdes foi a biblioteca multiprocessing.

Com essa biblioteca criamos uma pool de processos definida na documentagdao do
multiprocessing, que trata de um objeto que oferece um meio conveniente de paralelizar a
execucao de uma func¢do em varios valores de entrada, distribuindo os dados de entrada entre
os processos (paralelismo de dados) [P'YTHON 3 DOCUMENTATION, 2023].

Também foi necessario acrescentar um objeto do pacote multiprocessing chamado
Manager(). Como o Ysera possui varias listas e diciondrios, ¢ necessario utilizar esse objeto

para conseguir trabalhar com esse tipo de estrutura entre os processos.

3.1 MATERIAIS
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O desenvolvimento deste trabalho se deu em um ambiente da ferramenta Pycharm,
que contém a linguagem de programagdo Python (Versdo 3.6). Além disso, como dito
anteriormente, foi utilizado o pacote multiprocessing que oferece simultaneidade local e
remota, efetivamente contornando o Global Interpreter Lock usando subprocessos, em vez de
threads. Devido a isso, o modulo multiprocessing permite que o programador aproveite
totalmente varios processadores em uma determinada maquina. Ele funciona em Unix e
Windows [PYTHON 3 DOCUMENTATION, 2023].

O hardware utilizado foi um notebook com um processador Intel(R) Core(TM) 17-
9750H CPU & 2.60GHz, 2592 Mhz, 6 Nucleos, 12 Processadores Logicos, com capacidade
de 16 GB DDR4 de memoédria RAM de 1330.8MHz e 1 TB de disco rigido, Windows 11

utilizando WSL2 para executar o programa.

3.2 ARQUIVOS DE TESTE

Todos os arquivos utilizados para os testes foram retirados do RCSB PDB
(https://www.rcsb.org/). No total foram 7 arquivos PDB considerando a diversidade de seus
tamanhos. Na figura 8 sdo exibidas as estruturas tridimensionais de todos os PDBs utilizados

neste trabalho.

Figura 8 — Estruturas tridimensionais dos PDBs utilizados neste trabalho geradas pelo PISA (software)

3IDA IWPU

Fonte: https://www.rcsb.org/
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Titulo: THE CRYSTAL STRUCTURE OF BLUETONGUE VIRUS VP7
Nome do Arquivo: 1BVP
Tamanho:[16218 Linhas x 16225 Colunas]

Titulo: CRYSTAL STRUCTURE OF A PLECTONEMIC RNA SUPERCOIL
Nome do Arquivo: 4EYA
Tamanho: [14060 Linhas x 14067 Colunas]

Titulo: HUMAN NUCLEOSOME CONTAINING CPG METHYLATED DNA
Nome do Arquivo: 5B2J
Tamanho:[12092 Linhas x 12099 Colunas]

Titulo: CRYSTAL STRUCTURE OF MNMC2 FROM AQUIFEX AEOLICUS
Nome do Arquivo: 3VYW
Tamanho: [10194 Linhas x 10201 Colunas]

Titulo: COCAINE HYDROLYTIC ANTIBODY 15A10
Nome do Arquivo: INJ9
Tamanho: [6472 Linhas x 6479 Colunas]

Titulo: THERMOSTABLE COCAINE ESTERASE WITH MUTATIONS L169K
AND G173Q, BOUND TO DTT ADDUCT

Nome do Arquivo: 3ida

Tamanho: [4866 Linhas x 4873 Colunas]

Titulo: CRYSTAL STRUCTURE OF THE HUTP ANTITERMINATION
COMPLEX BOUND TO A SINGLE STRANDED REGION OF HUT MRNA

Nome do Arquivo: 1WPU

Tamanho: [2532 Linhas x 2539 Colunas]

3.3 AVALIACAO
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A avaliagdo de eficiéncia da paralelizacdo do Ysera foi feita da seguinte forma: cada
arquivo PDB citado anteriormente foi executado 10 vezes no total: 5 vezes de forma linear e 5
vezes de forma paralela, o objetivo das 5 execugdes ¢ calcular uma média de tempo das
execugoes lineares e paralelas, as execugdes apresentaram resultados similares. As primeiras
execucdes foram feitas utilizando uma pool com apenas 4 processos, com o intuito de avaliar
0 quanto o tamanho do arquivo PDB influéncia na otimizac¢ao. Dessa forma, garante-se que o
mesmo numero de processos para todos os arquivos sera usado. Além disso, existe limitagao
de memoria para execugdao do maior PDB (1BVP), onde consegue-se executar apenas com 4
processos.

Durante sua execucdo foram avaliados seu tempo de execucdo. O uso de memoria
RAM e o uso de processamento foi avaliado utilizando a ferramenta CPUID HWMonitor®
v1.44. Todos esses dados foram armazenados em tabelas que serdo apresentadas na proxima
secao.

Foi feita ainda a avaliagdo de execucdes com o PDB 3VYM, executando-o
aumentando o nimero de processos e avaliando sua otimizacdo com isso. Os valores foram
normalizados e colocados em graficos que serdo apresentados a seguir, o intuito desse

experimento ¢ avaliar o quanto o numero de processos influencia na otimizagao.

3https://www.cpuid.com/softwares/hwmonitor.html
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4 APRESENTACAO E ANALISE DOS RESULTADOS

Nesta se¢do serdo apresentados os resultados decorrentes da avaliagdo descrita na
secdo anterior, sendo assim, serdo apresentadas tabelas com seus respectivos dados de
execuc¢ao de cada arquivo PDB e também serdo apresentados graficos mostrando os efeitos do
aumento do numero de processos em um mesmo arquivo PDB.

Nos primeiros testes conseguiu-se uma otimizagdo média de 43,44% de todos os PDBs
em relacdo a versao serial, utilizando apenas 4 fungdes ¢ 4 processos. O aumento do consumo
de memoria e processamento € notavel se comparar com a versao serial do Ysera como pode
ser visto nas tabelas a seguir, e esse consumo aumenta cada vez mais, a medida que as
dimensdes do arquivo PDB utilizado cresce. O maior PDB (1BVP) possui uma otimizagao de
45,93% e o menor, 41,88% (1WPU) em relagao a versao serial, uma diferenca de apenas 4%.
Isso significa que, independente do tamanho do arquivo, o multiprocessamento ¢ eficiente
para otimiza-lo. Nas Tabelas 1 e 2, sdo exibidos os dados das execugdes em série € em

paralelo, respectivamente.

Tabela 2 — Dados das execucoes em série

Nome Tamanho Tempo de execugao Memoria Processador
1WPU 2532 Linhas x 2539 Colunas 49,311091 35,60% 23,80%
3IDA 4866 Linhas x 4873 Colunas 161,405261 36,80% 25,20%
INJ9 6472 Linhas x 6479 Colunas 265,722472 39,40% 33,60%
3VYW 10194 Linhas x 10201 Colunas 654,019563 41,20% 57,80%
5B2J 12092 Linhas x 12099 Colunas 866,472520 44,80% 34,60%
4EYA 14060 Linhas x 14067 Colunas 1102,164445 47,20% 76,80%
1BVP 16218 Linhas x 16225 Colunas 1598,538709 49% 34,60%

Fonte: O autor (2022)

Tabela 3 — Dados das execugdes paralelas
Nome Tamanho Tempo de execugao Memoria Processador

1WPU 2532 Linhas x 2539 Colunas 28,660274 44,80% 41,80%

3IDA 4866 Linhas x 4873 Colunas 88,177183 47% 41%



29

INJ9 6472 Linhas x 6479 Colunas 150,545614 53,40% 56,80%
3VYW 10194 Linhas x 10201 Colunas 359,611580 62,60% 94,40%
5B2J 12092 Linhas x 12099 Colunas 484,469732 66% 84,20%
4EYA 14060 Linhas x 14067 Colunas 677,867997 78% 91,20%
1BVP 16218 Linhas x 16225 Colunas 864,308403 85,20% 87%

Fonte: O autor (2022)

Os testes com o aumento do niimero de processos utilizando o PDB 3VYW podem ser
vistos na Figura 9. E possivel observar que, com 4 processos, a otimizag¢do mais eficiente foi
alcancada, pois, apods ela, a redugdo do tempo computacional com o aumento do numero de
processos ¢ bastante reduzida(aproximadamente 4.7% a cada 2 processos em diante).
Utilizando 4 processos conseguiu-se uma otimizagdo de 57,90%, diferente da anterior que foi
de 45,11%. Como dito anteriormente, a versao paralela do Ysera funciona executando varias
funcdes ao mesmo tempo. Cada uma dessas fungdes executam partes da estrutura de repeticdo
original e s3o distribuidas entre os processos para operarem paralelamente. Nos testes, com o
aumento do niumero de processos, foram criadas 16 fungdes, e foi-se aumentando o numero de
processos no decorrer dos testes. Isso significa que aumentar o numero de fungdes, também ¢
uma forma de otimizac¢ao. Quanto mais fung¢des distribuidas, maior é o consumo de memoria.

Na Figura 10 observa-se o grafico Linear, que demonstra que a eficiéncia de
otimizagdo diminui com o aumento do numero de processos. Os testes foram feitos com até
16 processos pela limitacdo de memoria. No entanto, o aumento continuo do niimero de
processos poderia acarretar em sobrecarga, que pode ser gerada na fila de escalonamento do
processador [SILVA, 2018]. Isso acontece quando o nimero de processos colocados para
execu¢do ¢ maior que o numero de cores, tornando a execugdo mais lenta do que a anterior,

COm menos processos.



Figura 9 — Tempos de execu¢do com o numero de processos por pool.
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Figura 10 — Gréafico Linear obtido com as implementagdes paralelas. Onde a linha linear significa a otimizagao

perfeita e o multiprocessing a otimizagéo alcancada neste trabalho.
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Fonte: O autor (2022).
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5 CONSIDERACOES FINAIS E TRABALHOS FUTUROS

Conseguindo diminuir o tempo de execu¢do mais do que pela metade, o pacote
multiprocessing do Python revelou ser uma solugao viavel para a otimizagao do calculo das
distancias e interagdes entre atomos. A principal limitacao da versao paralela do Ysera ¢ que
se ndo existe memoria suficiente, o programa ndo executa, diferente da versao serial do Ysera
que, mesmo quando utiliza um PDB que extrapola o uso de memdria, ele ainda vai funcionar,
mesmo com um tempo maior. Essa limitagdo da versao paralela pode ser contornada com um
bom gerenciamento do numero de processos. Como visto anteriormente, apenas com 4 ja se

consegue uma otimizagao eficiente, ou simplesmente com mais hardware.

5.1 TRABALHOS FUTUROS

Como trabalhos futuros, a versao paralela do Ysera funciona de forma manual, o
usuario divide o numero de fungdes e processadores. Uma automatizagao da divisao de
fungdes e processos calculando o tamanho do arquivo de entrada e a memoria disponivel seria

uma grande melhoria, pois ele sempre executaria qualquer PDB na maior velocidade possivel.
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