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RESUMEN

El resultado de esta investigacion presenta, el disefio de un algoritmo paralelo para el analisis de
seleccion positiva a partir de un algoritmo secuencial existente que realiza el analisis de secuencias de
ADN vy proteinas, sometidas a mutaciones (cambios) favorables, a lo largo del proceso evolutivo a
partir de las técnicas y métodos tradicionales. Esta investigacion surge como una necesidad ante los
principales problemas y retos que presenta este algoritmo secuencial, dado fundamentalmente por los
tiempos de respuestas. El disefio presentado, se describe a partir de su pseudocddigo, y se espera
que sea capaz de mejorar considerablemente los tiempos de respuestas, asi como, garantizar la

calidad de procesamiento necesario en este tipo de analisis

Palabras claves:
Analisis de Seleccion Positiva
Ambiente paralelo
ADN

Proteinas
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INTRODUCCION

Los sistemas biologicos evolucionan, estos cambios, mutaciones, deleciones, e inserciones se
producen en el ADN de un modo aleatorio y se manifiestan a distintos niveles: proteinas, células,
organismos. La interaccién con el medio determina cudles de estos cambios son aceptados y cuales
no. Si un cambio tiene un efecto negativo, existira una presion selectiva para no aceptarlo (seleccion
negativa). Si este cambio proporciona alguna ventaja, la presion sera positiva (seleccion positiva) y si

el cambio no tiene un efecto importante, hablamos de evolucién neutral.

Las secuencias de los genes existentes hoy en dia son un espejo del pasado, analizando estas
secuencias podemos hacer “arqueologia biolégica” y tratar de reconstruir la historia del gen,
determinando qué cambios se han producido, cuando se han producido y por qué. La informacion
resultante puede ayudarnos a comprender la funcidn de una proteina (Biologia Molecular), a
determinar por qué una poblacion es resistente a una determinada enfermedad (Epidemiologia), o a
resolver un caso legal (Medicina Forense). Este tipo de estudios también sirve, para conocer las

relaciones de parentesco que hay entre los seres vivos.

Con los avances de la Bioinformatica se han propuesto varios métodos para realizar estas inferencias
filogenéticas, siendo en la actualidad los desarrollados a partir de técnicas de biologia molecular los

mas utilizados y confiables.

Las herramientas informaticas mas usadas se han desarrollado como una respuesta a las necesidades
de obtener mas informacion (Estructura, funcién) sobre las secuencias de ADN vy proteinas
aprovechando el conocimiento previo almacenado en bases de datos. Estos datos almacenados son
utilizados para encontrar secuencias similares a la secuencia problema, o secuencias que tengan
alguna propiedad comun, asi como, para obtener reglas que permitan posteriormente predecir, con

mayor o menor éxito, propiedades en secuencias nuevas.

Para el analisis de las inferencias filogenéticas existen aplicaciones informaticas, que contienen una
extensa incorporacién de métodos estadisticos y permiten a los cientificos, determinar el grado de

variabilidad que existe en la expresion hereditaria de los organismos, incluso, de diferentes especies.

Los estudios de Seleccion positiva se realizan a partir del analisis de grandes cantidades de

secuencias de ADN o proteinas, basandose fundamentalmente, en las inferencias filogenéticas. En la
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actualidad las aplicaciones informaticas disponibles, han sido implementadas secuencialmente lo que
provoca un gran consumo de tiempo en ejecucién y recursos computacionales, por lo que esto

constituye una limitante para llevar a cabo este importante proceso.

De ahi que nos planteamos el siguiente Problema Cientifico: ; Como contribuir de forma eficiente al

analisis de seleccion positiva?

Para lograr la calidad de este proceso, es innegable la utilizacion e interés en el procesamiento
paralelo, por un gran numero de razones: crecimiento de la potencia de calculo dada por la evolucién
tecnoldgica, transformacion y creacion de algoritmos que explotan la concurrencia para obtener
mejores tiempos de respuesta, la necesidad de tratar sistemas que le brinden datos en tiempo real,
entre otros. El limite fisico de los algoritmos secuenciales que existen hoy en dia para el andlisis de

seleccion positiva convierte como una salida factible: la solucion paralela.
Por lo que el objeto de investigaciéon es: Ambientes de computos paralelos
El Campo de Accidn: Los sistemas paralelos en el analisis de seleccién positiva.

El objetivo fundamental de esta investigacion: Disenar un algoritmo paralelo para el analisis de

seleccion positiva.
Para dar cumplimiento al objetivo general se trazaron los siguientes objetivos especificos:

1. Delimitar las dependencias que existe entre los datos para una mejor visién de paralelizacion.

2. Aplicar las técnicas de descomposicion, sincronizacion de procesadores, balanceo de carga y
mapeo al algoritmo.

3. Mostrar los detalles de la implementacion de la propuesta de algoritmo paralelo, a través del

pseudcodigo de sus componentes.
Las tareas a realizar en este trabajo para cumplir estos objetivos son

Estudio sobre el proceso bioldgico de analisis de seleccion positiva.
Estudio de los algoritmos secuenciales para el analisis de seleccién positiva

Estudio de las técnicas para el disefio de algoritmos paralelos

BN =

Identificacion de las partes paralelizables en el proceso de analisis de seleccién positiva.
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Distribuir entre los procesadores las diferentes tareas.
Paralelizacion del algoritmo secuencial de seleccién positiva.

Describir los elementos basicos del algoritmo y su esquema en general.

© N oo

Estudio y analisis de las principales métricas de evaluacién de desempefio de los algoritmos

paralelos.

El trabajo de diploma esta estructurado en 2 capitulos:

Capitulo 1: Acercamiento al proceso biolégico de analisis de seleccion positiva. Analisis de los

principios basicos del disefio de los algoritmos paralelos.

Capitulo 2: Descripcion del algoritmo secuencial, la estrategia de paralelizacion asi como el
seudocodigo del algoritmo paralelo. Se presentan ademas las métricas de estimacion del tiempo de
respuesta y de evaluacion del desempefio de los algoritmos paralelos para su uso en la

implementacion del algoritmo propuesto.

Finalmente son presentadas las Conclusiones y Recomendaciones para investigaciones futuras.
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Anadlisis de seleccion positiva

CAPITULO 1: ANALISIS DE SELECCION POSITIVA. PARALELISMO

En este capitulo se introduciran algunos aspectos basicos relativos al analisis de seleccion positiva,
incluyendo sus caracteristicas esenciales. Asi como los principios basicos para el disefio de algoritmos

paralelos.
Introduccioén al analisis de seleccion positiva

En el transcurso de la evolucion, la informacion hereditaria ha ido sufriendo diferentes tipos de
alteraciones (0 mutaciones), originando una gran diversidad de especies cuya complejidad es también

extremadamente diversa.

De todos los tipos de mutaciones que introducen cambios en el material hereditario, las sustituciones
de residuos -ya sean nucledétidos o aminoacidos- son las mas importantes en el proceso de analisis de

seleccion positiva y de nuestro interés.

Como estos términos pueden resultar algo complejos en el desarrollo de este capitulo se explicaran
algunos términos bioldgicos relacionados con el proceso en estudio para un mejor entendimiento del

mismo.
1.1. DEFINICIONES BASICAS
Filogenia molecular

La filogenia es una hipétesis (porque nunca estaremos seguros de qué ha ocurrido exactamente)
acerca de la historia. El objetivo de los métodos de reconstruccién filogenética es utilizar del mejor
modo posible la informacion actual para hacer inferencias acerca del pasado, es decir, obtener
hipétesis que sean lo mas fiables posible. Las hipotesis resultantes normalmente se expresan en forma
de un arbol, en el que la topologia nos habla de las relaciones de parentesco entre las distintas
entidades (p.e. genes o especies) y la longitud de las ramas del arbol, de la distancia que hay entre
ellas. Hay que sefialar que en algunas situaciones (cuando existe recombinacion o transferencia

horizontal de genes) la historia evolutiva no se puede representar como un arbol.



Capitulo 1: Analisis de seleccion Positiva. Paralelismo Trabajo de Diploma UcCi

Anadlisis de seleccion positiva

La filogenia molecular permite el estudio detallado de las caracteristicas funcionales o estructurales de
las secuencias, permitiendo asignar a grupos y a subgrupos propiedades particulares. Junto con la
informacién proveniente de los alineamientos y de las estructuras constituyen el procedimiento mas
importante para la caracterizacion molecular de las propiedades (estructura, funcién) de las

secuencias. [1]
Alineamiento de secuencias

Un alineamiento de secuencias en Bioinformatica es una forma de mostrar ADN, ARN, o estructuras
primarias proteicas para resaltar las zonas de similitud, que podrian indicar relaciones funcionales o

evolutivas entre los genes o proteinas consultados. [2]

Si dos secuencias en un alineamiento comparten un ancestro comun, las no coincidencias pueden
interpretarse como puntos de mutacion, y los huecos como indels (mutaciones de insercion o delecién)
introducidas en uno o ambos linajes en el tiempo que pasa desde que divergieron. En el alineamiento
de secuencias proteicas, el grado de similitud entre los aminoacidos que ocupan una posicion concreta
en la secuencia puede interpretarse como una medida aproximada de conservacidén en una region

particular o motivos de secuencia entre linajes.
Arboles filogenéticos

Diagrama que utiliza el evolucionismo para representar sus resultados y que representa el camino que
ha seguido la evolucion para producir la gran diversidad de formas biolégicas. En dicho diagrama las
formas extintas son intermedias entre otras formas mas primitivas y formas mas nuevas, es decir, en
los puntos terminales del arbol filogenético siempre estaran ocupados por formas actuales y los nodos
representan eventos de especiacion. Tebéricamente existe la posibilidad de convertir un cladogramo a

un arbol filogenético. [3]

Con el analisis a los arboles filogenéticos, se obtiene una clasificacion de las secuencias en familias y
subfamilias, indicando para cada una cual es, aparentemente, la mas cercana. Con este analisis se
pueden ver que zonas se conservan y cuales no, y asi revelar muchos aspectos funcionales de las

proteinas
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Anadlisis de seleccion positiva

1.2 Anadlisis de seleccion positiva

La seleccion positiva es asumida o manejada principalmente en el nivel de secuencia de aminoacido, y
solo ligeramente en el nivel de secuencia del nucledtido. Esto es porque la mayor parte de las
funciones biolégicas importantes en los organismos son realizadas principalmente por proteinas en

lugar de acido desoxirribonucleico (ADN).

Las sustituciones de nucleétidos van a ser producidas por alteraciones en el material hereditario y son
determinadas por las fuerzas evolutivas fundamentalmente, por la deriva genética y la seleccién
natural. La sustitucién de nucledétidos que no cambian la codificacion del aminoacido es clasificada

como una sustitucion sindnima de lo contrario, es no sinénimas.

Como producto de estas sustituciones, si la capacidad relativa de adaptacién de un mutante particular

(W) es similar a la capacidad de adaptacion de la media poblacional (/), la tasa de sustituciones de
nucleotido (R, ; tasa en la cual las sustituciones de nucleétido son fijadas en la poblacion) van a ser

muy cercanas a la tasa de mutacion neutra (R,,; la tasa en la cual la nueva mutacion surge). Sin

embargo, si W, es mayor que W, R, va a ser mayor que R,, . Este mecanismo evolutivo es llamado

seleccion positiva.

Las sustituciones sinénimas ( R) pueden ser aproximadamente similares a R,, mientras que la parte
de sustituciones no sinénimas (R, ) puede variar segun el tipo y la fuerza de seleccion natural. Si la
seleccion positiva ocurre, R, debe ser mas rapido que Rg; Por lo tanto, la seleccion natural que
funciona en el nivel de secuencia de aminoacido puede ser descubierta comparando R, con R, donde

R, > R, es un indicador de seleccion positiva.

Tanto R,como R, pueden ser estimados mediante la comparacion de dos secuencias de nucleotido.
Primero, el nimero de sustituciones sinénimas para todos los sitios sinénimos (d ) y sustituciones no
sinénimas por sitios no sinénimos (d ) entre dos secuencias es calculado, luego d, y d, es dividido

por dos veces su tiempo de divergencia (2t); es decir Rg =d /2ty R, =d, /2t . Sin embargo, t

normalmente no se conoce en las secuencias que estan en consideracion. Incluso en tal situacion, la

seleccién natural puede ser detectada mas facil comparando d,y d, que R, y R, . [4]
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1.2.1 Métodos de estimacionde d;y d,

Muchos métodos han sido propuestos para estimar d; y d, mediante el uso de secuencias de

nucleotidos, los que se clasifican segun el modo de analizar las secuencias en:

v Andlisis por pares de secuencias.

v" Andlisis por regiones (Sitios) dentro de la secuencia.

De estas categorias, la usada en el algoritmo a paralelizar es la de estimacion por sitios dentro de las
secuencias, ya que es el unico método que hace una comparacion por codones para las secuencias,

emitiendo que sitios se encuentran sometidos bajo la accion de la seleccién positiva.
Analisis por sitios dentro de la secuencia

Este andlisis basa su calculo en el método de Yang y Nielsen (1998) [4]; Susuki y Gojobory (1999) [4].
El primero es una versién del modelo de analisis por codones vy el segundo se basa en el andlisis de

sitios especificos de codones. Estos métodos utilizan el arbol filogenético para relacionar las

secuencias en investigacion, y asi estimar dgy d,, .

De estos métodos el usado en el algoritmo es el de Yang y Nielsen (1998), el cual realiza la

estimacion por el método estadistico de maxima verosimilitud. [5]
1.3 APLICACIONES DE SOFTWARE PARA EL ANALISIS DE SECUENCIAS

En la bibliografia consultada encontramos varias aplicaciones de software que utilizan los métodos
descritos anteriormente para estimar d;y d, , Estas aplicaciones, tienen como desventaja, el gran
consumo de tiempo y recursos computacionales en el analisis de seleccion positiva para grandes
cantidades de secuencias de ADN o proteinas. Una de estas aplicaciones es el PALM. Software que
implementa el algoritmo secuencial a paralelizar en este trabajo y del cual se daran a conocer algunas

de sus caracteristicas especificas.



Capitulo 1: Analisis de seleccion Positiva. Paralelismo Trabajo de Diploma ucCi

Principios para el disefio de Algoritmos Paralelos

Analisis filogenético de Maxima Verosimilitud (PAML)

El PALM es un conjunto de programas para el analisis filogenético de secuencias de ADN o de
proteinas, mediante el método de maxima verosimilitud. Este programa se basa en el método YN98 de
Yang y Nielsen e incorpora el modelo general de codones de Markov [4], ya que incluye la posibilidad
de radios de transicién/transversion, la probabilidad de transiciones de codén a codén, y la posibilidad

de una fuerza selectiva.

Ademas estima proporciones sinénimas y no sindnimas, realiza pruebas de hipotesis concernientes a

los radios de proporciones dS/dN, y a varios analisis de probabilidad de aminoacidos, realiza la

reconstruccion de la secuencia ancestral.
1.4 PARALELISMO

Se entiende por arquitectura en paralelo a un conjunto de procesadores interconectados capaces de
cooperar en la solucion de un problema. El procesamiento paralelo funciona bajo el principio de
divisién del trabajo en subtareas y asignacion de estas a distintos elementos computacionales para
lograr su ejecucion simultanea. Estos deben comunicarse entre si cuando es necesario llevar a cabo

ciertas subtareas. [6]

La palabra procesadores, no se refiere solo a los procesadores en su significado mas estricto, digase
un procesador SPARC o Pentium IV, sino que puede acoger también a computadoras completas o
redes de computadoras, por ejemplos una SUN Workstation o una red de SUN Workstations. El
numero de procesadores indica (en parte) la capacidad de procesamiento de una maquina paralela.
Los procesadores se identifican con numeros naturales consecutivos comenzando por 0. El conjunto
de estos numeros sera denotado por IND, siendo la cardinalidad de este conjunto |IND| la cantidad de

procesadores.

Prokl Frograma
e —> Paraleln — I I —>




Capitulo 1: Analisis de seleccion Positiva. Paralelismo Trabajo de Diploma ucCi

Principios para el disefio de Algoritmos Paralelos

Figura 1.4: Paralelismo

La comunicacion paralela surge como una necesidad de lograr un mayor poder computacional, a partir
de los grandes avances de la tecnologia y en la que no se busca paralelizar como meta en si, el
objetivo fundamental es obtener mayores rendimientos que permitan resolver problemas cada vez mas
grandes, en tiempos de computacion aceptables. La computacién paralela logra acelerar la ejecucion
de un programa mediante su descomposicion en fragmentos que pueden ejecutarse simultaneamente,

cada uno en su propia unidad de procesamiento.

Idealmente al paralelizar un problema secuencial utilizando n procesadores, se multiplica por n la
velocidad computacional de su ejecucién en un solo procesador, sin embargo existen otros factores de
indole computacional y fisico que hacen que nunca se obtenga un escalado en el rendimiento que sea
igual o superior al numero de procesadores, estos son las comunicaciones entre los procesadores que
son lentas en comparacion con la velocidad de transmision de datos y cémputo dentro de un
procesador y en la practica los problemas no pueden dividirse perfectamente en partes totalmente
independientes y se necesita alguna interaccion entre ellas lo que ocasiona una disminucion de la
velocidad. Sin embargo, el incremento de la velocidad se aproxima al nimero de procesadores que se

integran en el sistema en determinados algoritmos con una paralelizacion intrinseca muy fuerte.

1.4.1 ARQUITECTURAS PARALELAS

Las principales arquitecturas en las que se pueden clasificar actualmente a los sistemas paralelos son:

v' Arreglos de Procesadores, también conocidas como maquinas MPP (Massively Parallel
Procesing, + de 1000 CPU).

Multiprocesadores (SMP).

Multicomputadoras de Memoria Distribuida. (cantidad de CPU < = 1000).

Maquinas de Memoria hibrida (compartida distribuida).

AN NN

Cluster (a partir del 2000 aparece el término de Constellation).

El procesamiento paralelo se puede definir, en esencia, como la conjuncion de dos o mas
procesadores que computan, en forma concurrente, subtareas correspondientes a un problema mas

grande.
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1.4.1.1 Taxonomia Basada en el acceso a la Memoria

Dentro del procesamiento paralelo se pueden identificar modelos principales, donde la diferencia entre

uno y otro reside en la forma en la que cada procesador accede a su memoria.
Maquinas de Memoria Compartida

En el primero, llamado modelo de memoria compartida, o conocido también como sistemas
multiprocesador, los procesadores que conforman el sistema acceden a una Unica memoria comun a
todos, como si fuese un espacio de direccion global. Y la comunicacién entre las tareas se hace
gracias a operaciones de escritura/lectura sobre esta memoria Los cambios efectuados en una
localizacion de memoria por un procesador son visibles para el resto de los procesadores. El espacio

de direccién global proporciona una programacion de uso facil desde el punto de vista de la memoria.

En el modelo de memoria compartida los procesadores se comunican con la memoria a través de un
bus o sistema de switches (llaves) de alta velocidad. Esto les permite lograr un mejor desempeno en
comparacion con los sistemas de memoria distribuida. Otra ventaja que presenta este modelo es su
uso mas eficiente de la memoria, dado que no hay necesidad de replicacion de datos. No obstante,
este tipo de arquitecturas presentan dos importantes dificultades: el alto costo actual de este tipo de
hardware y la escasa portabilidad para migrar un programa codificado en un sistema multicomputador

hacia otra plataforma de memoria compartida.

PO P1 P2 P3

R T T

Interconexion

!

Memoria

Figura 1.4.1.1(a) Modelo de Memoria Compartida
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Maéaquinas de Memoria Distribuida

En contraste, en el modelo de memoria distribuida, también denominado como sistemas
multicomputador o cluster de computadoras, cada procesador posee su propia memoria local, lo que
quiere decir, que no existe concepto alguno de un espacio de direccion global entre todos los
procesadores. Como cada procesador tiene su propia memoria local, los cambios que hace a su
memoria local no tienen ningun efecto en la memoria de otros procesadores. Por tal motivo, si un
procesador desea acceder a la memoria local de otro, se requiere de un intercambio de mensajes
entre ambos a través de una red que los comunica. Los sistemas distribuidos poseen varias ventajas,
en primer lugar permite desarrollar software mas portables debido a los estandares existentes en los
protocolos de comunicacion, ademas de que cada procesador puede acceder a su propia memoria

rapidamente sin interferencia.

Por otra parte los cluster poseen bajo costo y buena escalabilidad dado que usualmente estan
integrados por computadoras interpersonales conectadas por una red Ethernet Por estas razones la
tendencia actual en procesamiento paralelo apunta hacia el empleo de este tipo de sistemas
multiprocesador. Estos sistemas poseen ademas algunas desventajas como son: que el programador
es responsable de muchos de los detalles asociados con la comunicacion de los datos entre los
procesadores. Es mas dificil de distribuir la estructura de datos existente, a la hora de compartir toda

la memoria del sistema

PO P1

- ¢

| Memoria | | Memoria |

P2 P3

Figura 1.4.1.1 (b): Modelo de Memoria ditribuida
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Cluster

Un cluster es un conjunto de computadoras personales (PC) o estaciones de trabajo conectadas entre
si por una red de computadoras, que actian en conjunto usando el poder de computo de varios CPU
en combinacion para resolver ciertos problemas dados. Presenta combinaciones de los siguientes

Servicios:

v Alto rendimiento
v Alta disponibilidad
v Equilibrio de carga
v Escalabilidad

Ventajas:

Los clusters se construyen con un esfuerzo relativamente moderado

Bajo coste

Usan hardware convencional y accesible al mercado

Generalmente usan un sistema de comunicacion basado en una red de area local rapida.
Utilizan software de libre distribucion.

Son ampliables

A N N N N N R

Cada nodo del cluster puede se un sistema completo utilizable para otros propdsitos.

El éxito de los clusters se debe mas a los avances en el rendimiento de las redes de comunicacion
que a la mejora de los procesadores teniendo en cuenta que lo primero es lo que mas afecta en el
rendimiento global para no alcanzar aun velocidades comparables a las que logran los procesadores.
Un cluster se puede clasificar en dependencia de si cada computador que lo forma esta

exclusivamente dedicado a él (Beowulf), o no lo esta (Redes de estaciones de trabajo).

Los clusters Beowulf son lo que tienen mas auge en la actualidad, los cuales presentan diversas
capacidades para el computo paralelo con un relativo alto rendimiento, convirtiéndose en una buena

opcidn para cubrir las necesidades de computo intensivo y de desarrollo.

12
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Computadora 2 Compuladora 3

SAN
Dispositivo de Dispositvo de
almacenamiento 1 almacenamientas 2

Figura 1.4.1.1(c): Representacion de un cluster Beowulf

1.4.1.2 Paralelismo de datos y paralelismo de control

El paralelismo ideal es aquel en el cual un problema puede ser dividido en partes completamente
independientes que pueden ser ejecutadas simultaneamente. Existen diferentes formas de lograr el
paralelismo, a través de: Procesamiento concurrente de operaciones de entrada y salida en diferentes
procesadores, acceso concurrente a memoria usando sistemas de almacenamiento multipuertos y
sistemas de intercalado de memoria. Ademas de la ejecucidon concurrente de instrucciones usando
multiples unidades funcionales y la transmision concurrente de datos entre los dispositivos usando

buses.

Al intentar dividir un problema, se identifican dos tipos de paralelismo: el paralelismo de datos y el

paralelismo de control o funcional.

El paralelismo de datos se obtiene al asignar elementos de datos a varios procesadores, cada uno de
los cuales realiza la misma operaciéon simultaneamente sobre sus datos. Este tipo de paralelismo
consiste en una secuencia simple de instrucciones o flujo de instrucciones cada una de las cuales se

aplica a diferentes elementos de datos.

El paralelismo de control se logra realizando diferentes operaciones sobre varios conjuntos de datos

simultaneamente, o sea, se refiere a la ejecucion simultanea de diferentes flujos de instrucciones.
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1.4.2 PRINCIPIOS PARA EL DISENO DE ALGORITMOS PARALELOS

El desarrollo de algoritmos es un componente fundamental en la solucién de problemas mediante el

uso de computadoras. Un algoritmo secuencial es una secuencia de pasos basicos para solucionar un

problema dado, usando una computadora. Semejantemente, un algoritmo paralelo permite solucionar

un problema dado usando procesadores multiples. Sin embargo, especificar un algoritmo paralelo

implica mas que una simple especificacién de pasos. Un algoritmo paralelo tiene la dimension

agregada de la concurrencia y el disefador del algoritmo debe especificar la entrada de pasos que

pueden ser ejecutados simultdneamente. Esto es esencial para obtener cualquier ventaja del uso de

una computadora paralela. En la practica, especificar un algoritmo paralelo puede incluir alguno o

todos de los siguientes puntos:

v

AEANEENERN

Identificar las partes o porciones del trabajo que pueden ser ejecutadas (realizadas) de manera
concurrente.

Mapear la piezas concurrentes sobre multiples procesos que corren en paralelo.

Distribuir la entrada, salida, y datos intermedios asociados al programa

Manejar el acceso a datos compartidos por multiples procesadores

Sincronizar los procesadores en las diferentes fases de ejecucion del programa paralelo.

Dividiendo un cémputo en computos mas pequefnos Yy asignandolo a diferentes procesadores para su

ejecucion paralela son los dos pasos clave en el disefio de algoritmos paralelos. [7]

e\
Descompaoner —

en tareas

2 Asignar
tareas a
procesos

3 Implementar
cadigo paralelo

Figura 1.4.2: Pasos para implementar un programa Paralelo
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1.4.2.1 Descomposicioén, tareas, y graficos de dependencias

En el desarrollo de algoritmos paralelos es importante tener en cuenta tres elementos fundamentales,
primero, el proceso de dividir el computo en partes mas pequefas, algunas de las cuales o todas
puedes ser ejecutadas en paralelo, es a lo que le llamamos descomposicién, en segundo lugar es
importante definir las principales tareas o sea las unidades de calculos definidas por el programador en

la cual el computo principal es subdividido por medio de la descomposicion.

La ejecucion simultanea de tareas multiples es la clave para reducir el tiempo requerido para resolver
el problema entero. Las tareas pueden ser de tamafio arbitrario, pero una vez que han sido definidas,
se consideran unidades indivisibles de computo. Las tareas en que un problema se descompone no

tienen por qué ser todas de un mismo tamafo. [7]

Por ultimo el grafo de dependencia no es mas que la abstraccion usada para representar las

dependencias entre tareas y su orden relativo de ejecucion.

1.4.2.2 Técnicas de descomposicion de tareas.

Las técnicas de descomposicion son clasificadas como descomposicion recursiva, descomposicion de

datos, descomposicion exploratoria, y la descomposicién especulativa. [7]

Descomposicion recursiva

En esta técnica, el problema es resuelto dividiéndolo primeramente en una variedad de subproblemas
independientes. Donde cada uno de esos subproblemas es resuelto de manera recursiva, aplicando

una division similar en subproblemas mas pequefos seguidos por una combinacién de sus resultados.

Descomposicion de los datos:

Es uno de los métodos mas usados para derivar concurrencia en algoritmos que operan con grandes
estructuras de datos. En este método, se hace la descomposicion de computos en dos pasos. En el
primer paso, los datos con los que se realiza el computo son divididos, y en el segundo paso, estos
datos divididos se usan para inducir una particion del calculo en tareas. Las operaciones en las que
estas tareas se ejecutan en diferentes particiones de datos son normalmente similares. Se debe
explorar y evaluar todas las posibles maneras de particionar los datos y determinar cual rinde una

natural y eficaz descomposicion computacional.
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Descomposicién exploratoria

Es usada para descomponer problemas cuyos cémputos fundamentales corresponden a una
busqueda de espacio para las soluciones. En la descomposicion exploratoria, se divide el espacio
buscado en partes mas pequenfas, e investiga cada uno de estas partes concurrentemente, hasta que

sean encontradas las soluciones deseadas.

Descomposiciéon especulativa

Es usada cuando un programa puede tomar una de varias ramas computacionalmente significativas
que dependen de la salida de los computos que la preceden. En esta situacidn, mientras una tarea
ejecuta el calculo, del cual su salida es usada en la decision del proximo calculo, otras tareas pueden
empezar concurrentemente los calculos de la proxima fase. Este escenario es mas o menos similar a
la evaluacién de una o mas ramas mediante el uso de un interruptor que garantiza la ejecucion de las

tareas de manera concurrente hasta que ésta sea totalmente realizada (semaforo).

Descomposicion hibrida

Esta técnica de descomposicidn no es exclusiva, y puede ser combinada con otras. Como el calculo
es estructurado en multiples fases, se hace necesario aplicar diferentes tipos de descomposicion en
las diferentes fases. Por ejemplo, cuando se va a hallar el minimo dentro de una cadena de n longitud
una descomposicion puramente recursiva puede resultar en muchas mas tareas que el numero de
procesadores, p, disponible. Una descomposicién eficiente separaria la entrada en P partes
aproximadamente iguales y pondria a cada tarea a calcular el minimo de la cadena asignada a él. El
resultado final puede obtenerse encontrando el minimo de los resultados de los P intermedios usando

la descomposicion recursiva.

Las distintas técnicas de descomposicion descritas permite identificar si existe o no concurrencia, y
como descomponer un problema en tareas que se ejecutaran en paralelo. El siguiente paso en el
proceso de disefio de un algoritmo en paralelo es tomar esas tareas y asignarlas a los procesadores
disponibles. Mientras se supervisa un plan de distribucién para construir un buen algoritmo, se debe
tomar algo clave en la descomposicion. La naturaleza de las tareas y las interacciones entre las

mismas tienen gran significado en la distribucion. [7]
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1.4.2.3 Técnicas de distribuciéon para equilibrar la carga

Una vez que el cOmputo haya sido descompuesto en tareas, estas son mapeadas en los procesadores
con el objetivo de que todas sean ejecutadas en la menor cantidad de tiempo posible. En orden de
lograr un menor tiempo de ejecucion, la sobrecarga de ejecutar las tareas en paralelo debe ser
minimizada. Para lograrlo, existen dos claves fundamentales. El tiempo que se gasta en la interaccion
entre procesadores y el tiempo que pueden ser gastados en algunos procesadores cuando estén

0CiOSO0S.

Algunos procesadores pueden estar ociosos inclusive antes de que acabe de ejecutar el calculo, por
diferentes razones: una mala distribucion que puede causar que varios procesadores terminen mas
tempranos que otros, entonces, todas las tareas mapeadas en procesadores que no hayan terminado,
deben esperar por tareas mapeadas en otros procesadores que van a ir terminando en el orden que
fueron satisfechas las restricciones impuestas por el grafo de dependencia. Ambas (interacciones y
ocio) son funciones de la distribucion. Por tanto, una buena distribucion de tareas en procesadores
debe esforzarse por lograr los objetivos paralelos mediante la reduccion de la cantidad de tiempo que
gastan los procesadores cuando interactuan reciprocamente entre si, y la reduccion de la cantidad
total de tiempo de algunos procesadores que se encuentran ociosos mientras los otros estan

abrumados con ejecuciones de otras tareas.

Estos dos objetivos siempre se encuentran en conflictos. Por ejemplo, el objetivo de minimizar las
interacciones puede ser facilmente logrado mediante la asignacion de tareas que necesitan interactuar
con cualquier otra en el mismo procesador. En muchos casos, como la distribucién puede resultar
desbalanceada en la carga de trabajo entre los procesadores, los procesadores con menos carga
pueden quedarse ociosos cuando otros con sobrecarga tratan de terminar con sus tareas. Igualmente,
el balance de carga entre procesadores debe se necesario para asignar tareas interactivamente

pesadas a diferentes procesadores.

Como la ejecucion de un algoritmo paralelo termina en una fase dada, es posible que aunque todos los
procesadores tengan que realizar la misma cantidad de trabajo, en momentos diferentes, s6lo un
fragmento de los procesadores esta activo mientras el resto contiene tareas que deben esperar por
otras tareas para terminar. Semejantemente, una sincronizacion pobre entre las tareas relacionadas
puede llevar al ocioso si una de ellas tiene que esperar enviar o recibir datos de otra. Una buena
distribucion debe asegurar que los célculos e interacciones entre los procesadores en cada fase de

ejecucion del algoritmo paralelo sean bien equilibrados.
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Las técnicas de distribucién usadas en los algoritmos paralelos son ampliamente clasificadas en dos

categorias: Estaticas y dinamicas.

Distribucion estatica: Las técnicas de distribucidn estatica distribuyen las tareas entre los procesadores
antes de la ejecucién del algoritmo. La opcidén de una buena distribucion en este caso depende de
varios factores, incluyendo el conocimiento del tamafio de las tareas, el tamano de los datos asociados
a cada una, las caracteristicas de las interacciones entre tareas, e incluso el paradigma de
programacion paralelo. Los algoritmos que usan un mapeo estatico, generalmente son muy faciles de

disefar y programar.

Distribucién dinamica: Las técnicas de distribucion dinamica distribuyen el trabajo entre los procesos
durante la ejecucion del algoritmo. Si las tareas son generadas dinamicamente, entonces ellas pueden
ser distribuidas también dinamicamente. Si el tamafio de las tareas son desconocidos, entonces una
distribucion estatica puede llevar a una sobrecarga seria y una distribucion dinamica es, generalmente
en este sentido, mas efectiva. Si la cantidad de datos asociados a la tarea es relativamente larga para

el calculo, entonces una distribucién dinamica, lo que hace es distribuir esos datos entre los procesos.

Los algoritmos que requieren una distribucion dinamica generalmente son mas complicados,

particularmente en el paradigma de paso de mensaje.
1.4.3 PARADIGMAS DE LA PROGRAMACION PARALELA
Existen muchos métodos de programacion en computos paralelos, estos son:

v Paralelismo de datos: El paralelismo lo determina el particionamiento de los datos.

v' Paso de mensajes: El usuario hace llamadas a bibliotecas para explicitamente compartir
informacion entre los procesadores.

v' Memoria compartida: Multiples procesos comparten un espacio de memoria comun

v' Operaciéon remota a memoria: Un proceso puede acceder a la memoria de otro proceso sin su
participacion.

v' Threads (hebras, hilos): Un proceso teniendo multiples (concurrentes) trayectorias de ejecuciéon

v" Modelo combinado: compuesto de dos o mas de los mencionados anteriormente.

De estos modelos los mas usados son el de paso de mensajes y el paralelismo de datos.

18



Capitulo 1: Analisis de seleccion Positiva. Paralelismo Trabajo de Diploma ucCi

Principios para el disefio de Algoritmos Paralelos

1.4.3.1 Paso de mensajes

En este modelo un conjunto de procesadores usando solo memoria local, se comunican enviando y
recibiendo mensajes La transferencia de datos requiere operaciones cooperativas para ser ejecutada

por cada procesador (una operacion de envio debe tener una operacion de recepcion)

Es el modelo propuesto en la estrategia de paralelizacion del los algoritmo presentado en esta
investigacion, a partir del uso de la libreria portable y estandar de paso de mensajes (MPI). Este fue el
modelo seleccionado ya que esta disponible para diferentes maquinas paralelas, por lo que hace
posible que el algoritmo pueda ser ejecutado sobre varias arquitecturas paralelas. La comunicacién
entre tareas es por pase de mensajes. Con MPI todo el paralelismo es explicito: el programador es el
responsable del paralelismo del programa y la implantacion de las directivas MPI. Usa un enfoque

SPMD (Single Program Multiple Data), simple programa multiples datos.

Al arrancar una aplicaciéon se lanzan en paralelo N copias del mismo programa (procesos). Estos
procesos no avanzan sincronizados instruccion a instruccion sino que la sincronizacién, cuando sea
necesaria, tiene que ser explicita. Los procesos tienen un espacio de memoria completamente
separado. El intercambio de informacién, asi como la sincronizacion, se hacen mediante paso de

mensajes.

MPI dispone de funciones de comunicacion punto a punto (que involucran sélo a dos procesadores), y
de funciones u operaciones colectivas (que involucran a multiples procesadores). Los procesadores
pueden agruparse y formar comunicadores, lo que permite una definicion del ambito de las

operaciones colectivas, asi como un disefio modular.

Modelos y modos de comunicacién con MPI

MPI define dos modelos de comunicacion: bloqueante (blocking) y no bloqueante (nonblocking). El
modelo de comunicacion tiene que ver con el tiempo que un proceso pasa bloqueado tras llamar a una
funciéon de comunicacion, sea ésta de envio o de recepcion. Una funcion bloqueante mantiene a un

proceso bloqueado hasta que la operacion solicitada finalice. [8]

Una no bloqueante supone simplemente “encargar” al sistema la realizacién de una operacion,
recuperando el control inmediatamente. El proceso tiene que preocuparse, mas adelante, de averiguar

si la operacion ha finalizado o no.
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Queda una duda, sin embargo: cuando damos una operacion por finalizada? En el caso de la
recepcion esta claro: cuando tengamos un mensaje nuevo, completo, en el buffer asignado al efecto.
En el caso de la emisién el proceso es mas complejo: se puede entender que la emision ha terminado
cuando el mensaje ha sido recibido en destino, o se puede ser menos restrictivo y dar por terminada la
operacion en cuanto se ha hecho una copia del mensaje en un buffer del sistema en el lado emisor.
MPI define un envio como finalizado cuando el emisor puede reutilizar, sin problemas de causar
interferencias, el buffer de emisién que tenia el mensaje. Dicho esto, podemos entender que tras hacer
un send (envio) bloqueante podemos reutilizar el buffer asociado sin problemas, pero tras hacer un
send no bloqueante tenemos que ser muy cuidadosos con las manipulaciones que se realizan sobre el

buffer, bajo el riesgo de alterar inadvertidamente la informacion que se esta enviando.

Al margen de si la funcidén invocada es bloqueante o no, el programador puede tener un cierto control
sobre la forma en la que se realiza y completa un envio. MPI define, en relacion a este aspecto, cuatro

modos de envio: basico (basic), con buffer (buffered), sincrono (synchronous) y listo (ready).

Cuando se hace un envio con buffer se guarda inmediatamente, en un buffer al efecto en el emisor,
una copia del mensaje. La operacion se da por completa en cuanto se ha efectuado esta copia. Si no

hay espacio en el buffer, el envio fracasa.

Si se hace un envio sincrono, la operacion se da por terminada soélo cuando el mensaje ha sido
recibido en destino. En funcidon de la implementacion elegida, puede exigir menos copias de la

informacion conforme ésta circula del buffer del emisor al buffer del receptor.

El modo de envio basico no especifica la forma en la que se completa la operacién: es algo
dependiente de la implementacion. Normalmente equivale a un envio con buffer para mensajes cortos
y a un envio sincrono para mensajes largos. Se intenta asi agilizar el envio de mensajes cortos a la

vez que se procura no perder demasiado tiempo realizando copias de la informacion.

En cuanto al envio en modo listo, solo se puede hacer si antes el otro extremo esta preparado para
una recepcion inmediata. No hay copias adicionales del mensaje (como en el caso del modo con

buffer), y tampoco podemos confiar en bloquearnos hasta que el receptor esté preparado.
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CONCLUSIONES:

En este capitulo se dieron algunas definiciones basicas relativas al analisis de seleccion positiva y
a la programacién paralela. Se propusieron algunas de las técnicas y métodos utilizadas para el
analisis de seleccion positiva, asi como los principios basicos para la paralelizacion de algoritmos.

Se explica ademas las herramientas utilizadas para paralelizacion.
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CAPITULO 2: ALGORITMO PARALELO.

En este capitulo se describe el algoritmo secuencial, se presenta la estrategia de paralelizacion asi
como el seudocddigo del algoritmo paralelo. Ademas de las métricas de estimacion del tiempo de

respuesta y de evaluacion del desempeno del algoritmo paralelo propuesto.

2.1. ALGORITMO SECUENCIAL POR PASOS

Para la descripcion precisa del algoritmo secuencial, debemos partir de que este tiene como datos de
entrada un conjunto de secuencias a analizar, alineadas, a partir de un alineamiento multiple realizado
por alguna aplicacion de software existente o manualmente, ademas del arbol filogenético

correspondiente a estas.

1. El algoritmo usa como primera medida, la especificacion del modelo a utilizar, teniendo en

cuenta las distintas suposiciones que incluye cada uno de ellos para el valor de omega ()

2. Analiza por codones (Triplete de bases nitrogenadas) las sustituciones sinénimas (d) y las no
sinénimas (d, ) por sitios (Ver seccion 1.1), esto da la medida de cambios que han ocurrido en
la informacion de las secuencias de ADN o Proteinas en estudio.

3. A partir de estos valores (d y d )estima el valor de .

4. El algoritmo, utiliza el método estadistico de maxima verosimilitud, estima los parametros

especificados para cada uno de los modelos, mediante la maximizacion de la funcién de

probabilidad: Li#, X1 = f (8]x)

Segun el principio de probabilidad, la funcién de probabilidad contiene toda la informacion en

los datos acerca de los parametros &. El mejor punto de estimacion de & va a estar dado por
el 8 que maximice la probabilidad L o el registro de probabilidad Z(@,X): log{(G,X)}. Esta

funcion permite seleccionar el modelo que con mayor probabilidad represente los datos en

estudio.

5. A partir de los métodos empiricos selecciona los sitios que mayor probabilidad (entre 95 y

99%) tengan de estar sometidos a seleccién positiva.
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2.1.1 METODO UTILIZADO PARA ESTIMAR DN Y DS

El analisis de seleccion positiva se realiza por sitios, un sitio para nuestro algoritmo es un codon
(triplete de nucledtido). Para el analisis de seleccion positiva se parte del arbol filogenético,
estableciendo en primer lugar los ancestros correspondientes a cada una de las secuencias. Se
estiman las sustituciones sindnimas por sitios sinébnimos del codoén r (desde r=1 hasta el numero de
codones de la secuencia) a partir de cada una de las ramas del arbol. Las hojas del arbol (nodos que
no tienen hijos) estan dadas por el nUmero de secuencias a analizar. Destacar que cada una de las
secuencias a analizar tiene la misma longitud, por tanto todas tienen el mismo numero de sitios

(codones).

Es necesario el célculo para cada uno de los sitios r:
Csr -> Diferencias sindnimas

CN, - Diferencias no sinénimas

SS, -> Sitios sinénimos

SNV -> Sitios no sinénimos
El arbol filogenético de n-1 ramas (ver figura 2.1.2) es usado para buscar:

Desde j=1 hasta el numero de ramas
pr) . . e . s
S < Numero promedio de sitios sinbnimos por la rama j en el sitio r

(r) ) : y .
bN/_ < Numero promedio de sitios no sinénimos por cada rama

CS]. < Suma de las diferencias sinbnimas para el codon r ( CS, ) en cada una de las ramas j
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CN/ < Suma de las diferencias no sinénimas para el codon r (CN, ) en cada una de las ramas j

Ramas

Figura 2.1.1: arbol filogenético de 8 ramas

Método explicado por pasos

1. Sean s y k los ultimos codones de la rama j. Calcular los sustituciones sinénimos (SSS y Ssk ) y

las no sindbnimas (SN'S y SN}( ) para los codones s y k.

e Si los codones j y k difieren en una sola posicion los valores de bé:)y bz(vrj) (promedio de

sustituciones sinénimas y no sindnimas) respectivamente, para cada una de las ramas, se

estiman como
by, =S5, +5, )/2 by =Sy, +58y, )2

e Si difieren en mas de una posicion el analisis se hace a partir de los posibles cambios
intermedios que pueden haber sucedido. Se supone que en una primera mutacion haya
cambiado en un nucleétido y en una segunda se haya realizado el siguiente cambio. Por
ejemplo suponiendo ACG (Thr) como el codén j y AAT (Asn) como el codon k, estos dos

codones difieren en 2 nucledtidos. Los cambios pueden haber ocurrido de la siguiente forma.
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Camino1: ACT (Thr) > AAG (Lys) > AAT (Asn)

Camino2: ACG (Thr)=> ACT (Thr)> AAT (Asn)

Para estos casos be se calcula a partir del promedio de las sustituciones sinénimas para cada uno de

los caminos o estados por los que haya tenido que pasar para lograr cambiar en mas de una posicion

el codon.

by, =[(S(4CT)+S,(44G+5,(447))/3])2

J

En el caso de bN/_ se estima de igual forma que para cuando j y k difieren en una posicion.

2. Calcular

= Ss(r)=2bs *1 /1,
- Sy(r)=2by ¥ /1,

Siendo lj; Longitud de la rama j lt: Longitud total del arbol

3. Calcular

Ctdad _ Ramas Ctdad _ Ancestros

C, (’”): chn donde C, = ZCS”].,(
k=1

J J
j=1
De la misma forma se calcula C), (r) para cada uno de los codones

4. Finalmente el método calcula d (r) y dg (r) (para cada sitio r) a partir de

ds(r):CS(r)/SS(r) dN<r):CN<r)/SN(r)
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2.1.2 PRUEBAS AL ALGORITMO SECUENCIAL

Como medida de la eficiencia de los algoritmos se suelen estudiar los recursos (memoria y tiempo de
ejecucion) que consume el algoritmo. Hemos desarrollado un analisis que especifique la evolucion del
tiempo de ejecucion en funcion del tamano de los valores de entrada para el algoritmo secuencial

descrito en la seccion previa.

Para este analisis se tomaron varios juegos de datos de entrada, obtenidos a partir del software
auxiliar: Clustalx (Ver anexo 1).

SecuUsncios Tietipo (i) Secuencias Tiempo {min)
10 0o0:00.39 10 000226
15 0o; 03: 09 15 o0z 34
20 00:04: 42 z0 0005 55
25 000703 5 0013532
30 0:12:44 30 00:15:54
2] 0 2e:15 a5 002203

Figura 2.1.2 (a): Corrida para diferentes entradas de juegos de datos.
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30

20 /

15 = Corrida 1
// —— Corrida 2

10

15 20 25 30 35

Figura 2.1.2 (b): Tiempo de ejecucion para los juegos de datos.

2.2. CONSTRUCCION PARALELA DEL ALGORITMO

El tiempo de ejecucion del algoritmo secuencial podria llegar a ser notable para el andlisis de grandes
cantidades de secuencias, en aras de obtener una solucién en menos tiempo, disefiamos un algoritmo

paralelo.

Un recurso de mucha utilidad para paralelizar un determinado algoritmo es el grafo de dependencias
de datos, el cual se puede construir partiendo del algoritmo secuencial, pues éste expresa en cierta
medida el orden de las operaciones y los calculos. Siempre que se desee disefiar un algoritmo
paralelo, primeramente se debe pensar en como los datos iniciales del problema serian distribuidos por
los distintos procesadores, asi como los datos intermedios y finales que se irian calculando en los
diferentes procesos. El grafo de dependencia de datos nos sirve como punto de partida para

encontrar una distribucién adecuada.
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Las dependencias entre los procesos! pueden adquirir diferentes formas:

= Dependencia de datos: Se refieren a situaciones en que el orden en que se obtienen los datos

marca el orden de ejecucion de los procesos. Existen diferentes tipos de dependencia de datos,

estas son:
4 Dependencias de flujo: Un proceso P, es dependiente por flujo de otro proceso
B, si P, sigue en el orden de programa a F,, y una salida del proceso P, se utiliza como

entrada en el proceso P, .

v" Antidependencias: Un proceso P, no es dependiente de otro proceso £ si P,

sigue en el programa a B y una salida de P, se utiliza como entrada de £, .

v" Dependencia de Salidas: Dos procesos son dependientes por la salida si

escriben sobre recursos compartidos entre ellos.

v Dependencias de entrada/salida: Se produce cuando dos procesos acceden a

un mismo fichero o dispositivo.

v Dependencias desconocidas: Existen situaciones en que hay peligro de
dependencias de datos, pero no es posible conocerlas antes de la ejecucion. Un ejemplo de
este tipo de casos son las instrucciones que afectan a variables cuyos subindices estan a su

vez, subindexados.
Otros tipos de dependencias que pueden existir entre los procesos de un sistema paralelo son:

= Dependencias de control. Estas se producen cuando el orden de ejecucion de los procesos
no se puede conocer hasta en momento de la ejecucién. Esto afecta a la ejecucién de

instrucciones o procedimientos afectados por instrucciones condicionales.

= Dependencias de recursos: Estas se deben a conflictos en el uso de recursos compartidos.
Estos recursos pueden ser recursos de almacenamiento, tales como areas de memoria

compartida, recursos de ejecucién, unidades aritméticas.

1 Proceso: Debe interpretarse como cualquier fragmento de un programa en ejecucion
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Condiciones de Bernstein: Bernstein (1966) descubrid una serie de condiciones para que dos
procesos pudieran ejecutarse en paralelo. Antes de analizar estas condiciones veamos una serie de

definiciones previas.

Conjunto de entrada, conjunto de lectura o dominio de un proceso P. como el conjunto de

todas las variables de entrada necesarias para la ejecucion de ese proceso. A este conjunto lo

denotaremos por I, .

Conjunto de salida, de escritura o rango de un proceso P, es el conjunto formado por todas
las variables modificadas después de ejecucion de P.. A este conjunto lo denominaremos como

0,.

1

Estos dos conjuntos estdan formados por operandos o resultados que pueden residir en

registros del procesador, en memoria o incluso en ficheros.

Bernstein plantea que dado dos procesos P, y P, cuyos conjuntos de entrada son /,e [, y cuyos
conjuntos de salida son O, y O, respectivamente. Estos procesos se podran ejecutar en paralelo, y se

denotara por B, | | P, si se verifican las siguientes condiciones.

onl,=¢
1,0, =¢
0,N0,=¢

Segun el algoritmo secuencial a paralelizar, en un primer paso se calcula /; (longitud de cada una de

la ramas del arbol) a partir de las diferencias entre las secuencias padre e hijo de la rama j. Luego es

calculado /, (longitud del arbol) en funcion de los /,. Como segundo paso se calculan los bfgr)y b](vr)

(r)

(r
promedio de sitios sindbnimos para el codén r a partir de los datos de bSi y be que son el promedio

de sitios sindnimos y no sindbnimos para el coddén r en cada una de las ramas j respectivamente. Los

valores de Cé’) y C](V’) son calculados a partir de los valores Cé’,) y Cﬁ,’). El problema queda reducido a

J

los calculos intermedios por cada uno de los sitios de las secuencias, se procede entonces al calculo
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final y objetivo principal de este algoritmo que es estimar el dy)y d](\f) (sustituciones sinénimas y no

sinénimas por sitios)

Un grafo de dependencia que ilustra lo descrito anteriormente, es el que se muestra en la figura a
continuacion, en el mismo, los vértices constituyen los procesos y los arcos la comunicacién entre

ellos.

Figura 2.2 (a): Grafo de dependencia de datos

El proceso de calculo de un dSr , esta en funcidon de cada uno de los SS, y CSr , que a su vez, estos

dependen de otros datos. En el algoritmo secuencial estos célculos se realizan de forma iterativa y

dependiente, un valor CS/_ se calcula después de haber calculado el de C ., punto significativo, pues
J=
el calculo de CS/_ no depende en lo absoluto del valor calculado de CS/__] . de forma analoga ocurre con

los valores de bs/_ by y Cy .

Es por ello que el algoritmo paralelo que solucione el analisis de seleccién positiva, debe ser capaz de

calcular estos valores de forma concurrente.
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Para la paralelizacion del algoritmo secuencial descrito, el dominio de datos a procesar se divide en

varios “trozos”, y se asigna cada “trozo” a un procesador distinto para que le aplique un conjunto de
pasos.

Datos de entrada

Frocesador 1

| PR
B e

Froces 30or 4

|

Figura 2.2 (b): Descomposicion de datos de entrada

En nuestra paralelizacion del algoritmo de analisis de seleccion positiva el dominio de datos lo
constituyen las secuencias de ADN o proteinas. A cada proceso se le asigna un subconjunto de los
datos de entrada, para determinar si estan sometidas a seleccion positiva.

CCTCAGATCACTCTTTATAGGGCAACTALAG
52 CCTCAGATCACTCTTTATAGGGCAACTAALG
53 | CCTCAARATCACTCTTTATAGHGCALC TA.UxG
CCTCALATCACTCTTTATAGEACL) =

Calculos Finales

Figura 2.2(c): Esquema General de la propuesta del Algoritmo Paralelo
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2.2.1 Estrategia de paralelizacién del algoritmo

Para la paralelizacion del algoritmo seguimos una serie de pasos o fases, importantes para el disefo

de algoritmos paralelos. Estos son fundamentalmente los que se presentan a continuacion.

v' Descomposicion funcional: ldentificar las funciones que debe realizar el algoritmo y las
relaciones entre ellas.

v Particién: Distribucion de las funciones en procesos y esquema de comunicacién entre
procesos. Objetivos: maximizar el grado de paralelismo y minimizar la comunicacién entre
procesos.

v' Localizacion: Asignacion de los procesos a cada uno de los procesadores del sistema.

v Objetivo: ajustar los patrones de comunicacioén a la topologia del sistema.

v' Escalado: Determina el tamafio 6ptimo del sistema en funcion de algun parametro de entrada.

Para la paralelizacién aplicamos dos tipos fundamentales de descomposicion: La descomposicion
por datos para aplicar simultaneamente parte del algoritmo sobre diferentes porciones de datos
independientes. Esta estrategia permite un buen balanceo de carga con poca comunicacion, pero tiene
el inconveniente que el conjunto de trabajo aumenta en cada uno de los procesadores y realizan cada
uno funciones similares. Ademas de la descomposicion funcional para aprovechar las fases
independientes en el calculo de las sustituciones sindnimas y no sinénimas por sitios para realizarlas

en paralelo.

Se ha utilizado una estrategia maestro / trabajadores para descomponer el trabajo. El maestro reparte
el trabajo entre una coleccion de trabajadores. La comunicacion y sincronizacion entre estos elementos

se propone que se realice mediante funciones de la libreria de Paso de Mensaje (MPI).
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==l\aestro==

\™N

==Trabajadores=>=

Figura 2.2.1(a): Topologia empleada en la paralelizacion.

El PO indicara qué se ejecuta en cada procesador Yy se pondra a esperar un mensaje de cada uno

de ellos, que le informa los datos obtenidos y realiza los calculos finales del proceso.
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Posicidn: i HD HI

Distribucion: 51,52, 53. 54. 55

= W
S1 TATTATACAGGAGAA /

S2 GTAGTAATTAGATCT

53 AAAACTTCTCGAACA Procesador i
S4 TGCTAAAACCATAAT |in)
S5 AAGAAGAAGTATACA

Porciones {P) = Ctdad Procesadores
i \

intp| TATTATACAGGAGAA _

= GTAGTAATTAGATCT
Rama 2
\ AAAACTTCTCGAACA
-

Datos de entrada

Procesador i+ 1

mEeoEES oY

Frocesador 1

&
E
ﬁF En-Aip | GTAGTAATTAGATCT  g.nas
L Rama 1 e TGCTAAAACCATAAT oy

L

5 aNC s2 e AAGAAGAAGTATACA

E Ramal

H

E

T

L sa 8

o ' Para cada rama calcular Li

l S1 T ﬂ|t T TATA A
S2. g TAGTAA =

=k o

s =21+ 1+ 1+ 1+1+ 140

53 l
Calcular Lt
e - N§

{5

Hrocesador 2

Hrocessdor 1

Procesador n

| Calculo de Cs(i), Cnli), | g————
Ss(i), Snii)

Figura 1.2.1 (b) Representacion de las tareas a paralelizar
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2.2.2 ALGORITMO PARALELO

Para distribuir los datos de las secuencias y el arbol entre los distintos procesadores se tuvo la
disyuntiva de hacer la distribucion por ramas (a cada procesador se le envia un conjunto de ramas de
las secuencias) o por secuencias (a cada procesador se le envia una porcion de cada secuencia). Para
este problema, pensamos que la distribucién por ramas permite una mejor prestacion del algoritmo que
la distribucidon por porciones de secuencias, pues el costo de comunicacion es menor. Esta afirmacion
esta dada porque la mayoria de los analisis son realizados sobre cada uno de los sitios de las ramas,
0 sea se hacen a partir de las secuencias ancestros con cada uno de sus secuencias hijas, y entonces
para un procesador encargado de calcular los datos intermedios es mucho mejor tener almacenado en

su memoria un conjunto de ramas “emparentadas” del arbol filogenético.

Distribuir las secuencias sin tener en cuenta a la rama a la que pertenece significaria mas flujo de
datos y por tanto una mayor comunicacion, dado que se calculan los valores por porciones, cada
procesador debe esperar por los datos del resto de los procesadores para terminar sus respectivos

analisis.
Algoritmo

1. Se realiza la distribucion de las secuencias (porciones de secuencias emparentadas) a cada
procesador trabajador (Ver seccién 2.2.3)
2. Se calculan los datos intermedios (Ver seccién 2.2.3)

a. En cada procesador p':

Para cada una de las ramas asignadas se calcula lj. y se envia al procesador

central para calculos posteriores.

Luego se realiza un analisis por sitios, de cada una de las rama j

(r)

: , (r)
asignadas al procesador p’y se calculan los valores de ij y b N

L pr) ) :
Se multiplica cada uno de los s, Y PN por el lj correspondiente a la

rama j.

, C
Se calculan ademas */ y .
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Estos valores obtenidos en cada uno de los procesadores p”son enviados al procesador central

para realizar los calculos finales

3. Se procede a ejecutar los calculos finales (Ver seccién 2.2.3).

a. En el procesador central

Se reciben los datos enviados por todos los procesadores p’

Se calcula /, a partir de los Ij recibidos de cada procesador p’

Se obtienen ademés los C,, y C para cada uno de los sitios, a partir de los datos obtenidos de cada

uno de los procesadores; y por ultimo se calcula el dg y el d,, por sitios (Objetivo final).

Distribucion de datos a procesadores:

La distribucion consiste en asignarle a cada procesador un conjunto de ramas emparentadas (i, Hl,

HD). Siendo n la cantidad de secuencias, n-1 la cantidad de ramas y P el numero de procesadores, a

cada procesador P'se le asignan (n —1/|P|)ramas. De esta forma, cada procesador se encargara de

calcular los datos intermedios correspondientes a las ramas que les fueron asignadas. (Paso 1)

En la siguiente figura se representan la distribucién de los datos.
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i HD HI

Distribucion: 51,52, 53, 54, §5

§1 TATTATACAGGAGAA /
52 GTAGTAATTAGATCT .

53 AAAACTTCTCGAACA Procesador | Processdori+ 1
54 TGCTAAAACCATAAT |(n)
S5 AAGAAGAAGTATACA

mEaoEEGoEC

Filogenia
& Porciones (P) = Ctdad Procesadores
E
E Rama 2 51
E ) [T TATTATACAGGAGAA
1 Rama 1 -i'p Rama 1
E: IEI 53 — - GTAGTAATTAGATCT
s ANC s2 53 Rama 2
E Rama3 Ran % 52 oenaiied ABAACTTCTCGAACA
»
T
L 55 . O‘ b l=ndfp | GTAGTAATTAGATCT  ganas
0 5 —— - TGCTAAAACCATAAT —
. AAGAAGAAGTATACA

Figura 2.2.2 (a): Representacion de la distribucion de los datos.

Nétese que si el arbol es binario completo y sus nodos tienen un orden relativo al de las secuencias,

podemos afirmar que se puede asignar a cada procesador p’, las secuencias i,2i y 2i+1, o sea el

nodo padre con las secuencias hijas correspondientes (HI, HD).

Todo procesador P' debe mandarle al procesador central ., los valores de las variables calculadas

correspondientes a las ramas que le fueron asignadas (Fase de distribucién). Luego el procesador

maestro realiza los calculos finales. (Fase de combinacion).
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<=Trabajadores>>

.-

Datos intermedios

=<Maestrox=

|

Trabajo de Diploma  UCI
Construccion Paralela de algoritmo

—| Calculos Finales

Figura 2.2.2 (b): Comunicacion entre procesadores.

2.2.3 PSEUDOCODIGO DEL ALGORITMO PARALELO

[****Fase de entrada****/

Repartir todas las ramas entre los p procesadores

P «—ii+],..... Jg+——1

Trabajadores:
Para cada p° hacer:
-1
Para j=i to j+o -1

|7
Hacer:

/l Ramas emparentadas (Padre, HI, HD)

[****Fase de distribucion****/

/l Para cada Rama
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[, < Diferencia entre las secuencias que componen ( Jj ) // Rama j

Enviar (/;, F.)

Para r=0 to n-1

{

o (0 ws)

/I enviar todos los /; al procesador central.

/[Analizar cada sitio de la rama j

/] Sustituciones sindnimas entre las secuencias

/' k'y h para el sitio r.

(r) (r)
b / /I Sustituciones no sindénimas entre las

r
Calcular Csj

p
Calcular an

/l Secuencias k y h para el sitio r.

//Guardar en una matriz la multiplicacién del

b(r) . ,
/1 s, por el lj correspondiente a la rama j

/IMatriz que contiene por sitios la multiplicacion del

h) _ _
/1 n; por el lj correspondiente a la rama j

/I Diferencias de las sustituciones sinénimas entre
/Nos sitios que formas las secuencias de la rama

/I Diferencias de las sustituciones no sindnimas entre

/'los sitios que formas las secuencias de la rama

}
}
Enviar (b;j ,PC) /[Enviar la matriz al procesador central para calcular S,
Enviar (b;,/_ , PC) /[Enviar la matriz al procesador central para calcular s,
Enviar (C; ,PC) /[Enviar las diferencias sinénimas al procesador central (ds )
Enviar (C,’vj , PC) /[Enviar las diferencias no sinénimas al procesador central (d,,)

Fin del trabajo
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[***Fase de combinacion***/

Procesador Maestro //Realiza los calculos finales a partir de los datos recibidos del resto de
los procesadores

Inicio del trabajo:

Si P=0
[,=o0; MNnicializar [,
Para p=1 to P-1 //Recibir por procesadores
Para j= p hasta % -1 //IRecibir por ramas
{
Recibir (I, . p)
li+=1,
Recibir (M _b:/ , p) /' M b va a ser una matriz que contiene todos los
I bg por sitios (r) y ramas (j)
Recibir (M_b,*vj , p) I M_b,*vj va a ser una matriz que contiene todos los
Il by, por sitios (r) y ramas (j)
Recibir (M _ CS", ,p) I M_CS’/ va a ser una matriz que contiene todos los
Il C, por sitios (r) y ramas (j)
Recibir (M _ C;,/_ ,p) I M_C;,/_ va a ser una matriz que contiene todos los
Il C, por sitios (r) y ramas (j)
}
Desde I=0 to cantidad de sitios //Para reducir a un arreglo

{
b[I1+=b"[I]

%

Sér)[l] = st[l] 3

*

S](\;)[l] = ZbN[l]lt
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_ Gl
ds[l]= S.[1]
_ Gl
dyll]= S.1/]

}

Fin del trabajo

2.3 LIBRERIA DE DEFINICIONES Y FUNCIONES (MPI)

Para la comunicacion entre los procesadores, se propone el uso de la libreria de paso de mensajes
MPI.

Un programa MPI tiene la siguiente forma:

# include “mpi.h”

main (int argc, char* argv[])

{ i
MPI_Init (argc, char* argv [ ]) /*Ninguna funcion de MPI debe ser llamada antes que esta*/

éMPI_FinaIize (); /*Ninguna funcion de MPI puede ser llamada después que esta*/

}

MPI tiene implementada un conjunto de funciones que permite el paso de mensajes, entre los
diferentes nodos (procesadores) que conforman el computo paralelo. Para la paralelizacion de este
algoritmo, teniendo en cuenta la estrategia planteada en la seccion anterior, es importante la utilizacién
de un grupo de estas funciones. Estas funciones inician y terminan un coémputo, identifican procesos,

ademas de enviar y recibir mensajes.

e MPI_INT: Inicia un computo.
MPI_INT (int *argc, char ***argv), argc, argv son requeridos solo por el contexto del lenguaje C,
en el cual son los argumentos del programa principal.

e MPI_FINALIZE: Termina un computo. MPI_FINALIZE ().
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e MPI_ COMM_SIZE: Determina el numero de procesos en un  computo.
MPI_COMM_SIZE (comm, size), IN comm comunicador (manejador [handle]),
OUT size numero de procesos en el grupo del comunicador (entero).

e MPI_COMM_RANK: Determina el identificador del proceso actual “'mi proceso".
MPI_COMM_RANK (comm, pid), IN comm comunicador (manejador [handle]), OUT pid
identificador del proceso en el grupo del comunicador (entero).

e MPI_SEND: Manda un mensaje. MPI_SEND (buf, count, datatype, dest, tag, comm). IN buf
direccién del buffer a enviar (tipo x), IN count nimero de elementos a enviar del buffer
(entero>=0), IN datatype tipo de datos del buffer a enviar (handle), IN dest identificador del
proceso destino (entero), IN tag message tag (entero), IN comm comunicador (handle)

e MPI_RECV: Recive un mensaje. MPI_RECV (buf, count, datatype, dest, tag, comm). OUT buf
direccién del buffer a recibir (tipo x), IN count nimero de elementos a recibir del buffer
(entero>=0), IN datatype tipo de datos del buffer a recibir (handle), IN source identificador del
proceso fuente, o MPI_ANY_SOURCE(entero), IN tag message tag, o MPI_ANY_TAG(entero),
IN comm comunicador (handle), OUT status estado del objeto (estado)

e IN: Significa que la funcidén usa pero no modifica el parametro.

e QOUT: Significa que la funcidén no usa pero puede modificar el parametro.

e INOUT: Significa que la funcién usa y modifica el parametro.

La unidad basica en el modelo de paso de mensajes implementado en este algoritmo son los
mensajes, y especificamente las funciones de envio (MPIl_Send) y recepcién de estos (MPIl_Recev),
para el logro de la sincronizacién entre los procesos. Al enviarse un mensaje desde un procesador i
hacia un procesador j, utilizando MPI_Send, debe ser recibido utilizando MPI_Recv en el procesador j,
indicando que el mensaje viene desde el procesador i. El no establecer este sincronismo, provocara
que uno o ambos procesadores se queden bloqueados. Esto se debe a que algunas funciones de
envid y recepcion de mensajes de MPI son bloqueadoras, es decir que se bloquean hasta que no se
termina la operacién u ocurre un error. Un mensaje esta compuesto por los datos a enviar (Datos) y

por la informacion que define hacia donde va el mensaje (Sobre).

El algoritmo envia a cada destinatario (procesador) varios tipos de mensajes y el destinatario da
tratos distintos a cada uno de ellos, esa funcién se realiza adjuntando al sobre un tag, el cual puede

ser un numero que permita clasificar los mensajes por tipos.
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2.4. METRICAS DE EVALUACION DEL DESEMPENO DE PROGRAMAS PARALELOS

Para evaluar el desempefio de los algoritmos paralelos, existen un conjunto de métricas. Entre las
mas conocidas se encuentran el tiempo de ejecucion paralelo, el speedup (ganancia efectiva en
velocidad de cémputo usando mas de un procesador) y eficiencia (que denota el uso efectivo de los
recursos de computo). Pero existen otras medidas que pueden ser utiles tales como costo, overhead
paralelo, grado de concurrencia, escalabilidad, isoeficiencia, etc. A continuacién daremos a conocer las
principales métricas a tener en cuenta para evaluar el desempefio de los algoritmos paralelos. Para

una futura evaluacion de algoritmo propuesto, luego de su implementacion.(Ver recomendaciones)

2.4.1. VELOCIDAD COMPUTACIONAL

Hay varios factores que influyen directamente en la velocidad computacional de un sistema paralelo.

Entre los mas usados estan:
2.4.1.1 Tiempo de ejecucion:

El tiempo de ejecuciéon de un programa secuencial es el tiempo que pasoé entre el principio y el fin de
Su ejecucion en una computadora secuencial. Mientras que para un sistema paralelo es el tiempo que
pasa desde la salida del primer procesador hasta la del ultimo que termina su ejecucién. Nosotros

denotamos el tiempo de ejecucion del algoritmo secuencial como TS y del paralelo por TP.
2.4.1.2 Granularidad de los procesos:

Para intentar lograr una mejora de la velocidad computacional en una aplicacién se divide el calculo en
procesos que se puedan ejecutar de forma simultanea. El tamafio de un proceso se describe por su

granularidad.

Un proceso con granularidad gruesa es aquel que esta compuesto por un gran numero de
instrucciones secuenciales mientras que un proceso es de granularidad fina cuando dispone de pocas
instrucciones secuenciales. Normalmente se desea incrementar la granularidad para reducir los costos
de la creacién de procesos; pero eso reduce el numero de procesos concurrentes y la cantidad de

paralelismo por lo que hay que encontrar un compromiso entre una cosa y la otra.
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En el modelo de paso de mensaje es necesario reducir la sobrecarga en la comunicacion, sobre todo
en los cluster donde la latencia de comunicacion puede llegar a ser importante y dominar sobre el

tiempo total de ejecucion.

Esta razén que aparece a continuacion se usa como medida de granularidad y se busca maximizarla.

Tiempo de Computacion
G=_ S 1)
Tiempo de Comunicacion

Cuando el cociente es pequeno se aconseja usar el tipo de computadores en cuestidon en algoritmos
que necesiten comunicaciones frecuentes y en caso del cociente grande seran adecuados para

algoritmos que no necesiten muchas comunicaciones
2.4.1.3 Factor de aceleracion (speedup)

Este factor mide el rendimiento relativo entre un sistema paralelo (SP) y un sistema con un unico

procesador (TS)y se define asi:

()= @

Donde t(l) es el tiempo empleado para ejecutar el proceso en un solo procesador y t(N)es el tiempo
empleado para ejecutarlo en el sistema paralelo con N procesadores, en condiciones ideales
t(N)z l/N con lo que en esas condiciones, la ganancia de velocidad (Speedup) dada por la ecuacion

2 sera.
s(V)ideat =W L _y 6)

Hay varios factores que pueden sobrecargar los programas paralelos y que limitan este factor, entre

ellos estan:

v Los periodos en los que no todos los procesadores estan realizando un trabajo util.
v Los calculos adicionales que aparecen en el programa paralelo y no estan en el secuencial.

v El tiempo de comunicacién para enviar mensajes.
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2.4.1.4 Eficiencia (E)

Una forma de medir el rendimiento de un sistema paralelo es comprobando la ganancia de velocidad
del sistema con la ganancia de velocidad ideal dada por (3), a esta medida se le denomina eficiencia
de un sistema paralelo se obtiene al normalizar la aceleracion de un programa paralelo dividiéndolo

entre el numero de procesadores:

S(V) _s(v) _ 1)) _ o) ()

S(N)Ideal N N Ne(N)

Esto da la fraccion de tiempo que utilizan los procesadores durante la computacién, o sea, una media

de cuan eficiente se han utilizado los procesadores.
2.4.1.5 Coste (C)
El coste o trabajo se define como:

C=t(N)*N (5)

Asi, el coste 6ptimo de un algoritmo paralelo es aquel proporcional al coste que tiene en un sistema

con un unico procesador.

Estas métricas son utilizadas para evaluar el performance de los algoritmos paralelos y tener una idea

de la velocidad computacional que se puede lograr con el paralelismo
Conclusiones:

En este capitulo se presentd una propuesta de algoritmo paralelo para el analisis de seleccién positiva,
obtenida a partir de la aplicacién de técnicas de paralelizacion. Se describe este algoritmo a partir de
su pseudocddigo. Ademas se presentaron las principales métricas de evaluacion del desempefio de
los algoritmos paralelos, para una vez que nuestra propuesta haya sido implementada, pueda ser

evaluada.
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CONCLUSIONES

En este trabajo se presentd el disefio de un algoritmo para el analisis de seleccién positiva basado en

el disefio de computos paralelos, teniendo en cuenta las técnicas de descomposicion, comunicacion y

sincronizacién entre los procesos.

La idea basica utilizada fue la de paralelizacion de un algoritmo secuencial existente, de analisis de
seleccion positiva, cuya funcion es: analizar secuencias de ADN y proteinas para conocer que sitios
tienen mayores probabilidades de mutar satisfactoriamente. El disefio de la estrategia estuvo basado

en los principios para el disefio y calculo de algoritmos paralelos.

Como paradigma de programacion paralela se usé la biblioteca de dominio publico MPI (Interfaz de
paso de Mensajes), que brinda un ambiente de programacién concurrente, distribuido y de propdsito

general.

Se mostraron las métricas fundamentales (speedup, eficiencia, escalabilidad, costo) para representar
el desempefio del algoritmo paralelo presentado, estimando una mejora en el tiempo de ejecucién en
comparacion con el secuencial existente, lo que justifica el posible costo que produce la
implementacién paralela. Concluyendo que: la estrategia paralela planteada para el proceso de analisis

de seleccion positiva, se estima que sea mas eficientes que la secuencial existente.
Los aportes principales del trabajo han sido:

e Proponer un seudocodigo de un algoritmo paralelo, para el proceso de andlisis de seleccion
positiva
o Mejorar el estudio del proceso biolégico de analisis de seleccién positiva, en los campos de la

Biologia Molecular y la Epidemiologia en los centros del Polo Cientifico de Cuba.
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RECOMENDACIONES:

e Continuar esta investigacion, para el logro de la implementacién del algoritmo propuesto.

e Implementar este algoritmo utilizando otros modelos de programacion paralela.

e Calculo de las métricas de desempeno para programas paralelos.

e La utilizacion de este algoritmo por los centros del polo cientifico de nuestro pais, para mejorar

el proceso de analisis de seleccion positiva.
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GLOSARIO DE TERMINOS

ADN: Acido desoxirribonucleico, material genético formado por dos cadenas complementarias de
nucleodtidos trenzadas en forma de doble hélice. Estructuralmente la molécula de ADN se presente en
forma de dos cadenas helicoidales arrolladas alrededor de un mismo eje (imaginario); las cadenas
estan unidas entre si por las bases que la hacen en pares. Los apareamientos son siempre adenina-

timina y citosina-guanina. EI ADN es la base de la herencia.

Aminoacido: Compuesto que tiene un grupo acido del tipo -COOH y un grupo amino del tipo -NH2.
Moléculas con diversas funciones. Veinte de ellos constituyen elementos basicos para la formacion de

proteinas (se combinan para formar las proteinas)

Arbol filogenético: arbol que muestra las relaciones de evolucién entre varias especies o otras

entidades que se cree que tuvieron una descendencia comun.

ARN: Cadena de nucleétidos que difiere del ADN por tener el aziucar ribosa en lugar de desoxirribosa,
asi como la base uracilo en vez de la base timina. Formado por una sola cadena. El ARN participa en
la traduccion de las instrucciones codificadas en el ADN para la produccion de proteinas. Segun sus

funciones, el ARN puede ser "de transferencia" (ARNt), "mensajero” (ARNm) o ribosémico (ARNr).

Cadigo genético: Conjunto de tripletas o codones que codifican los distintos aminoacidos que forman
las proteinas. Existen 64 tripletas o codones para codificar los veinte aminoacidos, por lo que un
aminoacido esta codificado en la mayoria de los casos por varias tripletas o codones, por eso decimos

que el codigo genético es un codigo degenerado

Codén: Cada uno de los tripletes de nucledtidos de ARN mensajero, cuyas bases codifican un

aminoacido para la sintesis de proteinas.

Costo: Representa el tiempo (el trabajo) realizado por todo el sistema en la resolucion del problema.

Es el tiempo de ejecucion por el numero de procesadores usados.

Deriva genética: Cambios en la constitucion genética a través del tiempo (ej Cambio evolutivo). Esta

es generada por mutaciones y recombinaciones.
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Divergencia: Sinénimo de evoluciéon y supone que a partir de una sola forma animal A se puede
observar que en las sucesivas generaciones los descendientes van difiriendo algo hasta que resultan

en las formas B y C, de forma muy diferente.

Eficiencia: Denota el uso efectivo de los recursos de computo. Da idea de la porciéon de tiempo que
los procesadores se dedican a trabajo util, 0 sea, una media de cuan eficiente se han utilizado los

procesadores.

Escalabilidad: Medida de la capacidad de un sistema de incrementar el speedup en proporcion al
numero de procesadores. Esta refleja la capacidad de una arquitectura o algoritmo de usar de forma
eficaz un numero creciente del mismo (procesadores). El tema de la escalabilidad, y su relaciéon con la
funcion de isoeficiencia, es de importancia dado que permiten capturar las caracteristicas de un

algoritmo paralelo asi como de la arquitectura en la que se le implementa.

Expresion génica: Transformacion de la secuencia de nucleétidos del ADN en la secuencia de
nucledtidos del ARN para posteriormente traducirse en una secuencia de aminoacidos, es decir se

forma una proteina.
Fijacion: Proceso mediante el cual una mutacion se establece en la poblacion.

Grado de concurrencia: Numero maximo de tareas que pueden ejecutarse simultaneamente en un
programa paralelo en cualquier momento dado. El grado de concurrencia generalmente depende de la
forma del grafico de dependencia y de la granularidad. En general, para los grafos de dependencia de

tareas, el grado maximo de concurrencia es siempre igual al numero de hojas en el arbol.

Isoeficiencia: Este método propone que un sistema es escalable si es posible mantener la eficiencia
del sistema a un valor fijo al aumentar el numero de procesadores y el tamafo del problema
convenientemente. Esto, da idea de como debe crecer el tamano del problema en funcién del nimero

de procesadores para mantener la eficiencia constante. Generalmente basta comparar el tiempo

secuencial con la funcién overhead del paralelo

Isovelocidad (isospeed): Este método propone que el sistema es escalable si, al aumentar el numero
de procesadores, puede mantenerse constante la velocidad de proceso por procesador (niumero de

operaciones por unidad de tiempo y por procesador), aumentando si es necesario el tamano del
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problema. En este caso también, el aumento del tamafo del problema necesario para mantener la

velocidad constante es un indicador de la escalabilidad del sistema.

Métricas: Evaluacion a través de los requerimientos de tiempo y espacio del programa. Estan ligadas

tanto al algoritmo como a la arquitectura paralela de destino.

Nucleétido: Molécula formada por una base nitrogenada, una pentosa y una molécula de acido
fosforico. Constituye la base de los acidos nucléicos, ADN y ARN. El nucleétido se considera un

mondémero, mientras que los acidos nucléicos serian los polimeros.

Overhead paralelo (funcion overhead): Nos dices qué costo nos esta tomando las operaciones en
paralelo. Esta es calculada mediante la resta del tiempo de ejecucion paralelo y el secuencial. (Aunque

hay otra idea de overhead y es dificiimente medible)

Proteinas: Molécula de naturaleza polipeptidica que desempefa una funcion caracteristica en los
seres vivos, en los que puede haber miles de ellas diferentes. Las proteinas son compuestos organicos

complejos, cuya estructura basica es una cadena de aminoacidos.

Recombinacién: Proceso mediante el cual se intercambia material genético, trayendo como resultado
la formacion de un descendiente de acido nucleico (compuesto de material de 2 o mas acidos

nucleicos parentales).

Sistemas bioldgicos: Los sistemas biolégicos, como las proteinas, son sistemas de gran tamano
constituidos por un numero muy grande de atomos. En consecuencia es imposible a nivel

computacional tratar estos sistemas en el marco mecanocuantico descrito anteriormente.
Sistemas paralelos: Combinacién de algoritmo y arquitectura paralela.
Sustitucion: Es la mutacién fijada en una poblacion

Sustituciones no sinénimas: Son aquellos cambios nucleotidicos que producen cambios de

aminoacidos, es decir, modifican la secuencia de aminoacidos de la proteina

Sustituciones sinénimas: Son sustituciones silenciosas; no repercuten en la proteina, pues codifican

para el mismo aminoacido
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Sustituciones transicionales: Sustitucion de un nucledétido purico o uno pirimidinico por el otro de su
misma clase. Por razén de probabilidad, son mucho mas frecuentes las transversiones que las
transiciones, ya que en el primer caso cada nucleétido se puede cambiar por dos mientras en el

segundo la sustitucion se hace solamente por otro.

Sustituciones transversionales: Cambio que se origina en el ADN por sustituciéon de un nucledtido

por otro. Se sustituye un nucleétido de purina por cualquiera de las dos de pirimidina, o la inversa.

Velocidad (Speedup): Ganancia efectiva en velocidad de computo usando mas de un procesador.
Mide la ganancia de velocidad que se obtiene con un programa paralelo. Es el cociente entre el tiempo

secuencial y el paralelo.
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