Algoritmos Paralelos de Granularidade Grossa para
Problemas de Alinhamento de Cadeias

Carlos Eduardo Rodrigues Alves'* Siang Wun Song (orientador)?

LInstituto de Matematica e Estatistica — Universidade de S3o Paulo
Sao Paulo, SP

prof.carl osr _alves@sjt.br, song@ ne. usp. br

Resumo. Uma variagéo do problema de alinhamento de cadeias envolve com-
parar aos pares a cadeia A com todas as subcadeias de B. Sao conhecidos al-
goritmos seqilenciais que resolvem este problema em tempo O(|A||B|log(|A| +
|B|)). Se a comparacdo envolve a determinacdo do comprimento da mair sub-
sequiéncia comum, o problema pode ser resolvido em tempo O(|A||B|).
Propomos novos algoritmos paralelos para este problema, utilizando um mo-
delo proprio para maquinas de memoria distribuida, o CGM (Coarse Grained
Multicomputers). Os algoritmos aqui propostos apresentam aceleragéo (speed-
up) linear e apenas O(logp) etapas de comunicacdo. N&o h4 algoritmos do
nosso conhecimento com tais caracteristicas na literatura.

Abstract. A variation of the string alignment problem involves the determina-
tion of the pairwise similarities of a string A and all the substrings of B. For this
variation, sequential algorithms are known that have time complexity O(|A||B|
log(|A| + |B])). If the similarity of two strings is given by the length of the
longest common subsequence, the problem can be solved in time O(|A||B|).
For this problem, we propose new parallel algorithms under a model suitable to
distributed memory systems, the CGM (Coarse Grained Multicomputers). The
proposed algorithms present linear speed-ups and only O(logp) comunication
rounds. To the best of our knowledge, there is no algorithm for these problems
with the suggested properties in the literature.

1. Introducao

O Problema do Alinhamento de Cadeias esta no cerne de muitas aplicagdes, destacando-
se a comparagdo de sequiéncias de DNA ou proteinas em Biologia Molecular. Ha
muitas varia¢Oes na definicdo do problema de alinhamento de cadeias [Gusfield, 1997,
Setubal and Meidanis, 1997], uma das quais é dada a seguir.

Um alinhamento entre as cadeias A e B &€ um arranjo de duas linhas, sendo a
primeira preenchida com simbolos de A e a segunda com simbolos de B. Os simbolos sdo
colocados no arranjo preservando-se a ordem na cadeia original, com eventuais espagos
(aqui representados pelo simbolo “ — ) colocados entre eles, de forma que a remogao dos
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espacos em uma linha leva a cadeia original. Os espagos sdo inseridos de tal forma que
ndo exista uma coluna com dois espagos no arranjo.

A cada coluna do alinhamento é atribuido um valor, com base nos simbolos pre-
sentes e em um certo esquema de atribuicdo de valores. Este esquema pode ser definido
por uma funcdo o: sendo z e y dois simbolos do alfabeto em uso, incluindo “ — " neste
alfabeto, o valor de uma coluna que contém z e y € o(z, y). O valor de um alinhamento &
dado pela soma dos valores de suas colunas.

A seguir temos uma representacdo de dois alinhamentos possiveis para as cadeias
ACTTCAT e ATTCACG (Figura 1). No esquema de atribui¢do de valores usado neste
exemplo, colunas com simbolos coincidentes tém valor 1, outras colunas tém valor 0.

AJACTTCA-T A/ACTTCA-T
B|ATTC-ACG B|A - TTCACG
val[1 0 1 0 0 L 0 0|3 val|L 0 1 1 1 1 0 0|5

Figura 1: Exemplos de alinhamento.

Podemos entdo definir o Problema do Alinhamento de Cadeias:

Defini¢do 1 (Problema do Alinhamento de Cadeias) Dadas as cadeias A e B, encon-
trar o alinhamento entre elas que apresente valor maximo.

O valor do alinhamento méaximo é chamado também de similaridade entre as duas
cadeias. Em muitas situacdes, ndo estamos interessados no alinhamento em si, mas ape-
nas na similaridade. Algoritmos baseados em programacéo dindmica [Gusfield, 1997,
Setubal and Meidanis, 1997], podem determinar esta similaridade em tempo O(n,n,) €
espaco O(min{n,,ny}). A obtencdo do alinhamento propriamente dito pode ser feita
mantendo-se esta complexidade assintotica para o tempo e espago [Hirschberg, 1975].

2. Alinhamento de Todas as Subcadeias

Uma extensao do Problema do Alinhamento entre Cadeias & o do Alinhamento de Todas
as Subcadeias, assim definido:

Definicdo 2 (Problema do Alinhamento de Todas as Subcadeias - ATS) Dadas as ca-
deias A e B, de comprimentos n, € n, respectivamente, encontrar o alinhamento entre A
e todas as possiveis subcadeias de B: B] = B;B;11...B;_1Bj, 1 <i < j < n,.

Como ha O(n?) subcadeias de B, pode-se esperar uma maior complexidade de
tempo e espaco na sua solugdo do que no caso do alinhamento simples entre A e B.
Porém, para algumas versoes restritas do problema ATS existem algoritmos mais eficien-
tes, como serd comentado.

H& uma série de variagBes possiveis para 0 que se considera uma solugdo para o
problema ATS. De maneira geral, espera-se encontrar uma estrutura de dados que permita
consultas sobre o valor do alinhamento de A com uma determinada subcadeia B} em
tempo reduzido, se possivel O(1). A determinag8o do alinhamento propriamente dito leva
tempo Q(max{n,, j —i}), devido ao proprio comprimento do alinhamento. Dependendo
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Figura 2: GDAG para os problemas de alinhamento de cadeias e ATS, com ca-
deias A = yxxyzyzx e B = yxXXyzxyzxy.

da aplicacdo, pode-se tolerar um aumento nestes tempos de consulta desde que o tempo
OuU 0 espago requeridos para construc¢do da estrutura sejam reduzidos.

O problema ATS, com possiveis varia¢des, surge como parte de problemas mai-
ores, dentre os quais podemos citar o problema do alinhamento de uma cadeia com
varias outras que possuem cadeias comuns [Landau and Ziv-Ukelson, 2001], o problema
do alinhamento circular [Maes, 1990, Schmidt, 1998] e o problema da determinacdo de
repeticdes aproximadas concatenadas [Schmidt, 1998].

O problema ATS pode ser definido também como sendo a busca pelos compri-
mentos dos maiores caminhos entre vértices na linha superior e vértices na linha inferior
de um GDAG (Grafo Dirigido Aciclico em Grade) como o mostrado na Figura 2. Os
pesos nos arcos sdo dados por o. O maior caminho entre os vértices (0, 7) e (n,, j) indica
a similaridade entre A e By, ;.

2.1. Resultados Obtidos

Esta tese contém técnicas paralelas para resolugdo do problema ATS em duas variagoes:
uma mais geral, em que se considera esquemas genéricos de atribuicdo de valores, e outra
mais especifica, em que o(z, y) = 1 se e somente se x = y, 0 caso contrario. Este Gltimo
esquema leva a busca pela maior subseqiiéncia comum (Longest Common Subsequence
— LCS) [Rick, 1994, Setubal and Meidanis, 1997] entre as cadeias. Nos dois casos, 0
interesse se concentra principalmente na obtencdo dos valores dos alinhamentos maximos.

O modelo de maquina paralela usado € o BSP/CGM, ou simplesmente CGM
[Dehne et al., 1993, (Ed.), 1999]. Este modelo permite o desenvolvimento de algorit-
mos para maquinas de memoria distribuida com previsdo satisfatoria do seu desempe-
nho. Supde-se, para fins de analise, que o processamento é realizado em varias rodadas,
intercalando-se rodadas de computacdo local (sem comunicagdo entre processadores) e
rodadas de comunicacdo (sem processamento). Os principais objetivos no desenvolvi-
mento de algoritmos BSP/CGM s&o a obten¢do de uma aceleracdo (Speed Up) linear
no nimero de processadores p e a minimizacdo do numero de rodadas de comunicagao.
Além disso, a quantidade total de dados recebidos ou enviados por um processador em
uma rodada deve ser avaliada, assim como a memaoria local necessaria. Em geral, a analise



de um algoritmo CGM/BSP é feita considerando-se p baixo com relagdo ao tamanho da
instancia do problema. Qudo alto este p pode ser indica qudo boa é a escalabilidade do
algoritmo.

Para os dois problemas mencionados foram obtidos algoritmos com aceleracao
linear e apenas O(log p) rodadas de comunicac@o (o nimero de rodadas ndo depende do
tamanho das cadeias envolvidas, embora a quantidade de dados transferida dependa). No
segundo caso, o algoritmo obtido resolve também o problema LCS béasico, obtendo a
maior subseqiiéncia comum entre A e B com aceleracdo linear. Note que a subsequiéncia,
e ndo apenas 0 seu comprimento, é obtida.

Estes resultados foram publicados no 14th Annual ACM Symposium on Parallel
Algorithms and Architectures (SPAA 2002) [Alves et al., 2002] e no 17th International
Parallel and Distributed Processing Symposium (IPDPS 2003) [Alves et al., 2003].

3. Algoritmo CGM para o Problema ATS

O algoritmo CGM para 0 ATS é baseado em um algoritmo PRAM, originalmente pro-
posto para o problema de alinhamento simples de cadeias [Apostolico et al., 1990]. Su-
pondo n, < my, uma versdo serializada deste algoritmo apresenta tempo de execucdo
O(nany logng +n2). Este problema também pode ser resolvido em tempo ©(n,ny log ny)
pelas técnicas apresentadas em [Schmidt, 1998].

Para cada par de vértices no GDAG caracteristico do problema, sendo o primeiro
vértice da borda superior ou esquerda e 0 segundo vértice da borda inferior ou direita,
deseja-se obter os comprimentos do maior caminho do primeiro para o segundo vértice.
Os resultados devem ser armazenados em uma matriz denominada ALq, sendo G o
GDAG em questdo. Deve-se notar que os resultados obtidos vdo além do exigido no
problema ATS, por envolverem as bordas laterais do GDAG.

Assim, como o algoritmo PRAM, o algoritmo CGM é baseado em divisdo-e-
conquista, dividindo-se cada uma das cadeias A e B em ,/p trechos (por simplicidade,
vamos supor que p € uma poténcia par de 2). O GDAG G fica assim dividido em p GDAGS
menores, que compartilham bordas (linhas ou colunas de vértices) com os vizinhos. Nes-
tes p GDAGSs aplicamos o algoritmo seqiiencial para o ATS, obtendo assim as matrizes de
distancia correspondentes.

Seguem-se log p etapas de unido de GDAGs, em que 0s GDAGs sdo unidos aos pa-
res para formacdo de GDAGs maiores. Estas etapas intercalam unides de GDAGs alinha-
dos verticalmente com unides de GDAGs alinhados horizontalmente. Cada unido envolve
a determinacd@o de uma matriz de distancias para um novo GDAG, baseada nas matrizes
de distancia dos dois GDAGs que foram unidos.

A cada etapa, o0 numero de GDAGs envolvidos cai pela metade. As matrizes se
tornam maiores e devem ser distribuidas nas memaérias locais de varios processadores.
No final da (ltima etapa, a matriz AL estara distribuida nas memorias de todos os pro-
cessadores.

O processo de unido de dois GDAGs deve ser realizado em paralelo por diversos
processadores. Este processo é bastante elaborado, para garantir que o nimero total de
rodadas de comunicacgdo seja 0 mais baixo possivel. No caso, sdo 6 rodadas por etapa de



unido, totalizando O(log p) rodadas para o algoritmo completo.

O processo de unido é baseado em principios semelhantes aos usados em
[Apostolico et al., 1990]. Supondo que dois GDAGs alinhados verticalmente S (superior)
e I (inferior) serdo unidos para formar um GDAG U, a matriz ALy deve ser construida a
partirde ALs e AL;. De fato, uma parte da matriz AL é diretamente copiada das outras
matrizes. A parte que precisa ser determinada se refere aos caminhos que se originam em
S e terminamem /.

Como os maiores caminhos em S e I ja estdo determinados, para se determinar
o melhor caminho entre um vértice na borda esquerda (por exemplo) de S e outro na
borda direita de 7 é preciso apenas escolher o vértice na borda comuma S e I por onde 0
caminho deve passar.

Esta determinag@o deve ser feita para todos os pares de vértices das bordas de S
e I de maneira eficiente. Para isto, exploram-se certas propriedades de monotonicidade
total [Aggarwal et al., 1987] do problema, que podem ser resumidas da seguinte maneira:
dois caminhos no GDAG que possuem uma mesma origem ou um mesmo destino n&do
podem se cruzar. Assim, cada novo caminho determinado restringe a pesquisa que precisa
ser feita para os proximos caminhos. O algoritmo sequencial para a unido de GDAGs &
eficiente porque envolve uma boa ordem de determinagdo dos caminhos.

Na unido paralela de GDAGSs, supondo que g processadores inicialmente contém
a matriz ALg e outros g contém AL;, a matriz ALy € dividida em 2¢g x 2¢ blocos de
tamanhos iguais a serem calculados em paralelo pelos 2¢ processadores, num total de 442
subproblemas. Cada subproblema envolve a busca pelos melhores caminhos de um trecho
da borda de S para um trecho da borda de /.

Cada subproblema requer uma parte das matrizes ALg e ALy, sendo gque as partes
usadas por cada subproblema ndo se sobrepdem (a ndo ser nas bordas, que sdo irregula-
res). Isto permite que os dados de ALg e AL; sejam redistribuidos entre os processadores,
de forma que cada processador tenha apenas os dados referentes aos problemas alocados
para ele. No entanto, os detalhes envolvidos sdo complexos [Alves et al., 2002]. A seguir,
temos uma visdo geral do procedimento:

e as bordas dos subproblemas devem ser determinadas, o que envolve a busca pelos
melhores caminhos que envolvem alguns pontos-chave das bordas dos GDAGs.
Esta etapa consome trés rodadas de comunicagao.

e estimativas do tempo de execucdo e do espaco requerido por cada subproblema
sdo calculadas e os problemas sdo alocados entre os processadores, 0 que requer
mais uma rodada de comunicagao.

e Os dados sdo transferidos entre os processadores, 0s calculos s@o realizados e 0s
resultados sdo redistribuidos, levando mais duas rodadas de comunicagao.

Demonstra-se que o algoritmo CGM completo apresenta acelera¢do linear no nimero de
processadores, sendo que a memoria utilizada por cada processador & O((n, + n3)?/p),
ndo mais do que o requerido para armazenamento da resposta.

4. Algoritmo CGM para o Problema ALCS

O Problema ALCS (de All-Substrings Longest Common Subsequence) é uma variagdo do
problema ATS, mas 0s pesos nos arcos sao apenas 0 ou 1, como comentado anteriormente.



Um algoritmo seqiiencial de tempo O(n,n;), baseado em resultados de [Schmidt, 1998],
é apresentado na tese. O algoritmo CGM desenvolvido na tese leva tempo O(n,ny/p)
(aceleracdo linear) e requer O(C'log p) rodadas de comunicagdo, para alguma constante
inteira C' > 1 comentada a seguir.

As técnicas de paralelizacdo envolvidas sdo bastante distintas das usadas no caso
do ATS geral, tendo como base um algoritmo PRAM apresentado em [Lu and Lin, 1994].
O uso de representagdes e estruturas de dados especialmente elaboradas para o algoritmo
CGM sdo essenciais para manter o espago em memoria local O(ny,/n,) € a quantidade
de informacdes transferidas por processador a cada etapa de comunicagdo praticamente
linear, O(n,p'/¢ + ny). A constante C' surge para permitir broadcasts eficientes em sis-
temas que ndo suportam este tipo de operacéao.

O algoritmo faz uso de uma representacdo diferente para os comprimentos dos
caminhos de um GDAG. No caso, 0 interesse se concentra apenas nos caminhos da linha
superior para a linha inferior. Sendo C¢(%, j) 0 comprimento do maior caminho entre o
veértice i no topo do GDAG G e o vértice j no fundo do mesmo GDAG, 0 < i < j < ny,
temos que C¢(4,5) — Cg(i,7 — 1) € sempre 0 ou 1, bastando entdo registrar os valores de
j para os quais tal diferenca é 1.

A matriz D armazena estes “limiares”, sendo D¢ (i, k) (0 < i < np, 0 < k < ng)
o valor do k-ésimo limiar referente ao vértice i no topo do GDAG (D¢ (4, 0) = 4 e alguns
valores em D podem assumir valores infinitos). A linha ¢ da matriz D é denominada
D,. Uma propriedade interessante de D¢ € que linhas consecutivas sdo 1-variantes, ou
seja, pode-se obter uma linha a partir da anterior pela remocdo do primeiro elemento e
insercdo de um novo elemento. Esta propriedade permite a representacdo dos resultados
do problema ALCS em espaco linear, usando apenas a primeira linha de D¢ (D%) e um
vetor com os elementos que sdo adicionados a cada linha (V).

O algoritmo CGM comega pela divisdo horizontal do GDAG em p GDAGS me-
nores que serdo chamados faixas, sendo cada um deles entregue a um processador. Em
cada faixa, o algoritmo seqiiencial para o ALCS é usado e a representagdo linear (DY e
V) dos resultados é gerada, em tempo O(nqns/p). A seguir, as faixas sdo unidas duas a
duas em log p etapas.

Sejam S e I duas faixas que serdo unidas em uma faixa U. Em [Lu and Lin, 1994]
€ mostrado como o processo de unido pode fazer uso das matrizes Dg e Dy, através da
construcdo de novas matrizes que tém propriedades de monotonicidade total. O algoritmo
PRAM resultante & muito interessante e & 6timo no que diz respeito ao trabalho total
efetuado, mas as estruturas de dados usadas sdo adequadas apenas para 0 modelo PRAM,
por exigirem muito espaco compartilhado.

Para o algoritmo CGM apresentado na tese, foi desenvolvida uma estrutura de
dados adequada para a representacdo de uma matriz Dg n x m, que pode ser criada a
partir da representacdo linear em tempo e espaco O(n+/m) e consultada em tempo cons-
tante. Diversas outras modificagdes foram necessarias, incluindo novas estruturas para
a representacdo das matrizes t.m. (totalmente monotdnicas) envolvidas e uma alteragdo
do algoritmo de [Aggarwal et al., 1987] para resolugdo do Problema dos Minimos das
Colunas nestas matrizes.

Uma breve descri¢do do procedimento de unido das faixas S e I em uma faixa U &



dada a seguir. S e I sdo GDAGs de alturam e largura n = n;. O nimero de processadores
envolvidos é g.

Considere-se a determinagdo de uma (nica linha de Dy, D% (0 < 4 < n). Natu-
ralmente, os valores de D% serdo necessarios, pois indicam os vértices na fronteira entre
S e I que sdo candidatos a pertencer aos maiores caminhos que partem do vértice i no
topo de U. Pode-se provar que Dy (i, k) = ming<j<m{D:(Ds(3,1),k —1)}.

Para determinar D?;, pode-se construir uma matriz cujas linhas sdo copias desloca-
das de linhas de Dy, usando-se D% para escolher que linhas de D; tomar. Pode-se mostrar
que a matriz assim construida & t.m., havendo um algoritmo eficiente para encontrar 0s
minimos de todas as suas colunas [Aggarwal et al., 1987].

Os ¢ processadores recebem os dados de Dg e D; nas suas representacoes lineares
e constroem localmente as estruturas de acesso em tempo constante, 0 que requer tempo e
espaco local O(n/m). Cada processador ir& determinar um conjunto de linhas contiguas
de Dy, ocupando-se assim de um trecho contiguo dos vértices do topo de U.

Como linhas contiguas de Dg sdao muito semelhantes (1-variantes), a deter-
minagdo de linhas contiguas de Dy envolve uma série de matrizes t.m. também muitos
semelhantes, com partes que sdo comuns a todas elas. Cada processador trabalha com
um bloco de aproximadamente /m linhas contiguas de Dy de cada vez, para aproveitar
as semelhancas entre as matrizes. As partes comuns a todas as matrizes t.m. envolvidas
sdo determinadas e “contraidas” (cada uma é substituida por uma linhas que contém os
minimos de suas colunas), usando um algoritmo adaptado de [Aggarwal et al., 1987].

Uma vez contraidas as partes comuns das matrizes, a determinagdo de cada linha
de D} envolvera uma matriz t.m. com menos linhas (apenas O(y/m)). Nesta matriz, um
novo procedimento é usado para que se determine apenas que elemento esta presente na
linha D}, e ndo esta na linha D}, ', o que é suficiente para determinar Vi ().

O resultado das etapas anteriores & o vetor Vi;, que pode ser enviado a todos 0s
processadores que irdo usar Dy na proxima etapa de unido. Um dos processadores de-
termina e envia DY, para todos os outros processadores (o ja mencionado broadcast),
completando a distribuico da representacéo linear de Dy;.

Apbs as log p etapas de unido, a representacdo linear de D estard completa nas
memorias de todos os processadores, podendo ser estendida para a representacdo de tama-
nho O(ny\/n,) para permitir consultas rapidas. Mantendo-se as representag@es lineares
obtidas ao longo de todas as etapas do processo, pode-se ao final obter qualquer caminho
no GDAG G. Em particular, isto permite a obten¢do da maior subseqiiéncia comum entre
A e B, resultando em um algoritmo CGM para o problema LCS classico, com aceleragdo
linear e apenas O(log p) rodadas de comunicac&o.

5. Conclusoes

Foram aqui apresentados algoritmos CGM para dois problemas importantes, o ATS e
0 ALCS, sendo que o algoritmo para 0 ALCS é adequado também para o problema
LCS classico. Estes algoritmos apresentam aceleracdo linear, nUmero de rodadas de
comunicagdo independente do tamanho da instancia do problema e boa escalabilidade:
pode-se mostrar que as caracteristicas dos algoritmos sdo mantidas se a quantidade de



processadores empregada for inferior a y/n, onde n & o tamanho da menor cadeia envol-
vida. Estes resultados indicam a possibilidade de aplicacdo pratica destes algoritmos.
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