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1. Uvod

Od svojih zacetaka u 1940-ima, racunala su postupno postala dio naSe svakodne-
vice. To je podrucje ljudskog djelovanja koje se najbrze mijenja i evoluira. Ta evolucija
se dogada velikim dijelom zbog toga Sto se raCunala sve vise i na sve viSe razli¢itih na-
¢ina primjenjuju u raznim podrucjima ljudskog djelovanja.

Jedno od tih podrucja je i biologija. U biologiji su za neke probleme, poput po-
ravnavanja proteina i DNA, racunala kljucni alat za dolaZenje do novih spoznaja. 1z te
neodvojive veze nastalo je cijelo podrucje istraZivanja koje nazivamo bioinformatika.

Biolozi ulazu velike napore u proucavanje naseg gradevnog materijala, proteina i
molekula DNA koji nas tvore. Proucavanje ovih molekula pokazalo se kao vrlo bitno i
potencijalno vrlo korisno.

Primjerice, ako bismo mogli manipulirati svojom DNA, mogli bismo ukloniti iz
svojih gena mnoge bolesti 1 sindrome koji danas, nazalost, pogadaju mnoge ljude.

Naravno, to otvara vrata i mnogim drugim stvarima te je predmet brojnih etickih
1 filozofskih rasprava, ali prvotni cilj znanosti jest nastojati objasniti kako funkcionira
svijet oko nas. Stoga nam je vrlo zanimljivo proucavati kako, u svojoj srzi, funkcioni-
ramo mi sami.

Iz te znatiZelje i iz Cinjenice da su u bioloSkim molekulama spremljeni gigabajti
informacija, pojavila se potreba za razvijanjem algoritama kojima bi se moglo u¢inko-
vito obradivati tolike koli¢ine informacija.

Konkretan problem kojim se bavi ovaj zavrSni rad jest poravnanje jednog proteina
s listom proteina. Odnosno, zanima nas koliko ima sli¢nosti izmedu nekog proteina
i N drugih proteina. Ovaj rad opisuje rjeSenje toga problema algoritmom koji koristi
predmetacni raun i Smith-Watermanov algoritam.

Poglavlje 2 opisuje opcenito problem poravnavanja struktura. U poglavlju 3 izlo-
Zen je Smith-Watermanov algoritam, a u poglavlju 4 predmetacni raCun. Poglavlje 5
opisuje tehnologiju CUDA, a poglavlje 6 specifi¢nosti implementacije, dok se u po-

glavlju 7 izlazu dobiveni rezultati. Poglavlje 8 posveceno je zakljucku rada.



2. Poravnavanje struktura

Kao jedan od klju¢nih problema bioinformatike nametnuo se problem poravnanja
molekula proteina i DNA. Svrha tog poravnanja jest ustanoviti podrucja sli¢nosti iz-
medu tih struktura, jer ona mogu indicirati funkcijsku, strukturalnu ili evolucijsku vezu
1izmedu njih[6].

Za potrebe informatike, problem poravnanja struktura moze se svesti na problem
poravnanja slijedova znakova. Za ilustraciju, zamislimo da se slijedovi koje poravna-
vamo stave jedan ispod drugog. U tom slucaju, cilj je tako postaviti znakove nizova da
oni izgledaju najsli¢nije moguce.

Razlikujemo dvije vrste poravnavanja: globalno i lokalno.

Globalno poravnavanje je postupak kojim se jedan slijed preslikava na drugi od
pocetka do kraja. Pri tome je dozvoljeno u bilo koji slijed umetnuti prazninu na pro-
1zvoljno mjesto, osim na prvo. Ukoliko je jedan slijed znatno dulji od drugog, ovakvo
poravnanje moZe za posljedicu imati umetanje velikog broja praznina u kraci slijed.

Za razliku od globalnog, lokalno poravnanje ne vodi racuna o tome da se iskoriste
svi znakovi oba slijeda. Ovdje je cilj naci podslijedove zadanih slijedova koji su me-

.....

slijeda, nije dozvoljeno da optimalno poravnanje pocinje ili zavrSava prazninom.

Glokalno FTFTALILLAVAV
F--TAL-LLA-AV

Lokalno FTFTALILL-AVAV
--FTAL-LLAAV-——

Slika 2.1: Primjer globalnog i lokalnog poravnanja dvaju nizova



3. Smith-Watermanov algoritam

Smith-Watermanov algoritam[9] medu najvaznijim je algoritmima za lokalno po-
ravnanje slijedova. Bududi da je algoritam nastao iz Needleman-Wunschovog[7] algo-
ritma za globalno poravnanje slijedova, prvo ¢emo razmotriti taj algoritam pa potom
predstaviti potrebne modifikacije kako bismo dobili Smith-Watermanov algoritam za

lokalno poravnanje slijedova.

3.1. Needleman-Wunschov algoritam

Poznat joS i kao algoritam optimalnog poravnanja, Needleman-Wunschov algori-
tam koristi se za globalno poravnavanje slijedova. To je prvi algoritam koji je primije-

nio dinamicko programiranje na problem poravnanja slijedova u biologiji.

3.1.1. Algoritam

Cilj Needleman-Wunschovog algoritma jest pronaci optimalno poravnanje neka
dva slijeda A i B, odnosno ono poravnanje koje u obzir uzima sve znakove oba slijeda
i usto ima najvisi broj bodova s obzirom na sva moguéa poravnanja (dozvoljeno je
postojanje viSe rjeSenja s istim brojem bodova).

Oznacimo s n duljinu slijeda A i s m duljinu slijeda B. Za potrebe pronalaska opti-
malnog globalnog rjeSenja potrebno je alocirati dvodimenzionalnu matricu dimenzija
(n+1) x (m + 1). Nulti redak i stupac sluZe za inicijalizaciju matrice. Gledajuci od
indeksa 1, svaki redak matrice predstavlja znak u slijedu A, a svaki stupac predstavlja
znak u slijedu B. Element matrice F;;, gdje je ¢ indeks retka, a j indeks stupca, pred-
stavlja broj bodova za poravnanje prvih ¢ znakova slijeda A i prvih j znakova slijeda
B.

Kako bismo ocijenili poravnanje neka dva znaka, definiramo matricu slicnosti S
nad skupom dozvoljenih znakova 3. Element matrice S, ,, daje ocjenu poravnanja

znaka o; sa znakom ¢;. Dodatno, potrebno je ocijeniti umetanje praznina u bilo koji



od dva slijeda. Za te potrebe definira se konstanta d (d < 0) kojom se kaznjava svaka
praznina.

Posto traZimo optimalno globalno poravnanje, Zelimo biti sigurni da ¢e poravnanje
krenuti od prvog znaka slijeda A i prvog znaka slijeda B. Zbog toga se postavljaju

sljedeci pocetni uvjeti:

Foj:de, ijm—l
Fo=dxi, i=0.m—1

Svi ostali elementi matrice racunaju se prema formuli:

Fiyj-1+S(Ai, Bj)
E,j = max E,j—l + d (31)
Fi—l,j +d

Nakon §to su izracunati svi elementi matrice, element F,,,,, sadrZi broj bodova op-

timalnog globalnog poravnanja.

3.1.2. Primjer

Za ilustraciju rada algoritma posluZit ¢e primjer poravnanja DNA slijedova AGAC-
TAGTTAC 1 CGAGACGT.

Nad abecedom (koja je u ovom slucaju {A, C, G, T}) definira se sljede¢a matrica

sli¢nosti S: Usto, neka je vrijednost funkcije kazne d = —5. Sadrzaj matrice F nakon
A G C T
Al10 -1 -3 4
G|-1 7 -5 3
C/ -3 -5 9 0
T 4 -3 0 8

Tablica 3.1: Primjer matrice sli¢nosti

izvodenja algoritma dan je tablicom 3.2.
Vidimo da optimalno poravnanje ima broj bodova 16 i da su slijedovi poravnati na

nacin prikazan tablicom 3.3.



A G A C T A G T T A C

0O -5 -10 -15 -20 -25 -30 -35 -40 -45 -50 -55
5 3 -8 -13 -6 -11 -16 -21 -26 -31 -36 -41
-10 -6 4 -1 -6 -9 -12 -9 -14 -19 -24 -29
-15 0o -1 14 9 4 1 4 9 -14 -9 -14
20 -5 7 9 9 6 3 8 3 -2 -7 -12
-25 -10 2 17 12 7 16 11 6 1 8 3
30 -1 -3 120 26 21 16 11 11 6 3 17
35 20 -8 7 21 23 20 23 18 13 8 12
-40 -25 -13 2 16 29 24 19 31 26 21 16

HQarQran

Tablica 3.2: Matrica F nakon provedbe Needleman-Wunschovog algoritma

AGA - -CTAGTTASZC
c GAGACG - -T - - -

Tablica 3.3: Globalno poravnati slijedovi

3.2. Smith-Watermanov algoritam

Za razliku od Needleman-Wunschovog, Smith-Watermanov algoritam koristi se za
lokalno poravnanje slijedova. Ideja algoritma je ista, ali su potrebne modifikacije.

Ostat ¢emo pri istim oznakama: razmatramo slijedove A (duljine n) i B (duljine
m) definirane nad abecedom X.. S d ¢emo oznaCavati kaznene bodove za umetanje
praznine, a poravnanje neka dva elementa abecede > definirano je matricom sli¢nosti
S. Potrebno je popuniti matricu F.

PoSto poravnanje ne mora poceti s prvim znakovima oba niza, kao donja granica
poravnanja postavi se vrijednost 0. Ovo omogucuje da poravnanje prekinemo kad
postane nepovoljno, odnosno kad bi ocjena poravnanja postala negativna, i krenemo
razmatrati poravnanje koje poc¢inje nekim drugim znakom. S obzirom na ovaj zahtjev,

pocetni uvjeti su sljedeci:

a algoritam je modificiran tako da ne dopusta negativno poravnanje:



Fi_1 -1+ S(A;, Bj)
Fij1+d

F; ; = max 2
i.j a Fovstd (3.2)
0

A G A C T A G T T A C
o o o0 o o0 o O o o o o0 o
cio o o o0 9 4 0 0 0 0 o0 9
Gg|Io o 7 2 4 6 3 7 2 0 0 4
Al0O 10 5 17 12 7 16 11 6 1 10 5
G|0 5717 12 12 9 11 23 18 13 8 5
A0 10 12 27 22 17 19 18 19 14 23 18
cC|0 5 7 22 3 31 26 21 18 19 18 32
G|0 O 12 17 31 33 30 33 28 23 18 27
T/0O 0 7 12 26 39 34 29 41 36 31 26

Tablica 3.4: Matrica F nakon provedbe Smith-Watermanovog algoritma

A G C T - AG
A G C

A T
A - G - - T

Tablica 3.5: Najbolje lokalno poravnanje

3.2.1. Kaznjavanje praznina

Opisani algoritam kao funkciju kazne koristi linearnu funkciju kazne - svaka praz-
nina se kaznjava s d bodova, §to znaci da je praznina duljine k£ ocijenjena s k - d.
Medutim, kako bi bio kvalitetan za poravnanje bioloskih struktura (proteina i nizova
DNA), ovaj algoritam potrebno je dodatno modificirati.

Naime, praznine koje se umecu u slijedove predstavljaju mutacije, a veéa je vjero-
jatnost da se dogodila jedna mutacija nad nekim podslijedom nego nekoliko mutacija
nad jednim elementom niza zaredom.

Empirijski je dokazano da je najbolja formula za ocjenjivanje procjepa parabola.
Stoga se definira afina funkcija kazne, koja za produljenje postojece praznine dodje-
ljuje manju kaznu nego za otvaranje nove. Oznacimo s o (o0 < 0) kaznu za otvaranje

praznineis e (o < e < 0) kaznu za produljenje postojeée praznine. Tada je za prazninu



duljine k kazna o + (k — 1)e. Uporabom ovakve funkcije dobiju se najbolji prakti¢ni
rezultati.[10]

S obzirom na ovu promjenu, potrebno je modificirati i sam algoritam, $to nije tri-
vijalno. Oznacimo s A slijed koji cemo postaviti kao referentni za retke matrice, a s B
slijed koji je referentan za stupce matrice F.

Kako bismo uspjesno pratili sve moguce situacije, potrebne su nam tri matrice: N
(no gaps - bez procjepa), koja pokuSava poravnati iduéa dva elementa slijedova, H
(horizontal gap - umetanje), koja pokuSava iduci element slijeda B poravnati s praz-
ninom i V(vertical gap - brisanje), koja pokuSava iduci element slijeda A poravnati s
prazninom.

Pocetni uvjeti za sve tri matrice su:

Ngj :O,Hoj :0,%]’ :O, ]:Om
NZ'():O,HZ'O:O,‘/Z'O:O, 1=0..1n

a ostali elementi matrica raCunaju se prema sljede¢im formulama:

(

Nij-1+o0
Hi7j = Inax Hi,jfl +eé (33)
0

\

(

Ni_1j+o
‘/;7]' = Inax ‘/iflyj +e (34)
0

\

Ni_1-1+ S(A;, Bj)

Ni,j = Imax ’ (35)
Vii
0



4. Predmetacni racun

Problem predmeta¢nog rauna definira se pomocu niza A = {ag, a1, ag, ..., 3,1} 1
opcenitog binarnog operatora €. Cilj nam je generirati niz B.

Postoje dvije vrste predmetacnog racuna: ukljucivi i iskljucivi.

Kako bismo proveli ukljucivi predmetacni racun, svaki element b; niza B izraCuna
se tako da se primijeni operator ¢ na sve elemente niza A od ag do a; (¢ = 0...n — 1).

Za razliku od ukljucivog, iskljucivi predmetacni racun za izraun elementa b; ne
koristi element a;. Odnosno, element b; niza B izraCuna se tako da se na sve elemente
niza A od ap do a;—1 (« = 0...n — 1) primijeni operator . Ovakvim postupkom ostaje
nepoznat element by. Na to mjesto doda se element koji je neutralan s obzirom na
operator ©.

Dakle, ovisno o vrsti predmeta¢nog racuna koju Zelimo upotrijebiti, niz B sastoji

se od sljedecih elemenata:
- B:{0,0@ao,OeBaoEBal,...,OeBao@...@an,z}
- B={ap,a0 @ ay,a0® a; ®az,...,a0Da; D ... D ap_1}

Ovaj se problem Cesto pojavljuje kao usko grlo u raznovrsnim problemima. Neki

od njih su:

leksicka usporedba nizova znakova (npr. odredivanje da niz "strategija" dolazi

ispred niza "strateSki" u rjecniku)
— paralelno ostvarenje radix-sort i quick-sort algoritama
— odredivanje vidljivosti tocaka u 3D krajoliku — uz operator max
— zbrajanje s brojevima viSestruke (proizvoljne) preciznosti
— alokacija procesora/memorije
— pretraZivanje regularnih izraza (npr. u implementaciji grep naredbe u UNIX-u)

— izvedba nekih operacija nad stablima (npr. dubina svakog ¢vora u stablu)



1
2
3

4.1. Primjer

Za ilustraciju problema, razmotrimo slijedeci primjer: Zadan je niz A:

indeks |[O (1] 2|3 45| 6|7
vrijednost | 5 |3 | -8 (4|12 |6 |-9

Ako je binarni operator "+" i izvodimo ukljucivi predmetacni racun, tada je cilj

dobiti sljedeci niz B:

indeks | O |1 2|3 4, 5| 6 7
vrijednost | 5 |8 |0 |4 | 16|22 | 13| 14

Ako pak za isti primjer izvedimo isklju€ivi predmetacni racun, niz B izgleda ovako:

indeks [0 |12 |3 /4| 5| 6| 7
vrijednost | 0 |5 |8 |0 |4 |16 |22 |13

Ocito je da se iskljucivi predmetacni raCun jednostavno generira iz uklju¢ivog tako
da se svi elementi pomaknu za jedno mjesto udesno, a kao nulti element se doda ne-

utralni element.

4.2. Algoritam

Predmetacni raCun jedan je od algoritama koji se Cine inherentno sekvencijalnima,
ali za koje postoji u€inkovita paralelna implementacija. Buduci da se u ovom radu

koristi iskljucivi predmetacni racun, razmotrit ¢emo algoritam nad njime.

4.2.1. Sekvencijalni algoritam

Sekvencijalna implementacija ovog algoritma je trivijalna i svodi se na dinamicko
programiranje. Verzija algoritma sa binarnim operatorom "+" (predmetacni zbroj) dana

je naslici 4.1:

b[0] :=0
za svaki k od 1 do n-1
blk] := alk-1] + bl[k-1]

Slika 4.1: Algoritam za predmetacni zbroj



4.2.2. Paralelni algoritam

Ucinkovita paralelna implementacija predmeta¢nog racuna temelji se na radu Blel-
locha [5] i koristi balansirano stablo. Ideja je izgraditi balansirano binarno stablo nad
ulaznim podacima i zatim njegovim obilaskom do listova do korijena pa od korijena
do listova provesti racun.

Binarno stablo s n listova ima dubinu d = logsn, a svaka dubina ima 2¢ &vorova.
Ako izvodimo jedan izracun po ¢voru, u jednom obilasku stabla izvodimo O(n) izra-
c¢una. Ovo binarno stablo nije fizicki implementirano, nego je koncept koji koristimo
kako bismo odredili §to je zadatak svake dretve u obilasku stabla, a svi izraCuni izvode
se nad ulaznim nizom podataka.

IzraCun se izvodi u dvije faze: reduciranje i predtrazenje.

U fazi reduciranja, stablo se obilazi od listova do korijena i izvode se djelomi¢ni
izraCuni, te na kraju ove faze korijen stabla sadrzi izraCun za sve ¢vorove u stablu.

Slika 4.2 predstavlja vizualizaciju faze reduciranja na gore navedenom primjeru, a

slika 4.3 odgovarajuci algoritam.

3 2 -2 4 12 1a -5 14
5 a -8 4 1z 15 -9 10

3 2 2 -4 12 1z 9 -3
5 3 = 4 2 = 9 1

1

Slika 4.2: Faza redukcije

1 za svaki d od 0 do loggn - 1:
2 za svaki k od 0 do n - 1 s korakom 241 u paraleli:
3 alk + 291 — 1] = a[k + 2% - 1] + alk + 2¢F1 - 1]

Slika 4.3: Algoritam faze redukcije

10



U fazi predtraZenja stablo se obilazi od korijena do listova i koriste se djelomi¢ni
izracuni iz faze reduciranja kako bismo izveli predmetacni raun za svaki element.

U korijen stabla umetne se neutralni element. Zatim, u svakom koraku ¢vor tre-
nutne razine svom lijevom djetetu preda svoju vrijednost, a desnom djetetu preda re-
zultat primjene operatora ¢ nad svojom vrijednosti i vrijednosti koja je prethodno bila
u lijevom djetetu.

Slika 4.4 predstavlja fazu predtraZzenja na gore navedenom primjeru, a slika 4.5

odgovarajuci algoritam.

11



AN N AW =

5 8 -8 4 1z 13 -9 14
T
|
]
Y
5 s -8 4 1z 15 -3 u]
5 s -8 ] 1z 15 -3 4
,.—"' .r"
5 n] -8 ] 1z 4 -9 22
\%agi kﬁmgi \““{i \%ngi
] 5 a ] 4 18 22 13

Slika 4.4: Faza predtraZenja

aln-1] =0

za svaki d od loggn - 1 do O:
za svaki k od 0 do n - 1 s korakom 2% + 1:
temp = alk + 2d _ 1]
alk + 2% - 1] = a[k + 291 - 1]

alk + 204+1 _

1]

= temp + alk + 2d+1 _ 1]

Slika 4.5: Algoritam za fazu predtraZenja

12



5. CUDA tehnologija

Graficke kartice su prvotno dizajnirane kao graficki ubrzivaci 1 podrzavale su cje-
vovode to¢no odredenih funkcija. No, u 1990-im godinama doZivjele su dramati¢an ra-
zvoj 1 postajale sve vise programabilne. NVIDIA, tvrtka koja je i skovala termin GPU
(graphics processing unit - graficka procesna jedinica), svoj je prvi GPU proizvela
1999. Od tad su mo¢ te tehnologije, osim proizvodaca racunalnih igara i umjetnika,
prepoznali i mnogi istraZivaci te ju poceli koristiti za svoje potrebe.

Medutim, u to je doba bilo potrebno "prevariti" graficku karticu koju se htjelo isko-
ristiti, to jest, trebalo je podatke pretociti u probleme koji se mogu prikazati trokutima
1 poligonima. Kako bi se to izbjeglo, razvio se GPGPU (general purpose graphics
processing unit - graficka procesna jedinica opcée namjene).

Uskoro su se pojavile i prilagodbe opéih programskih jezika za novonastalu tehno-
logiju.

CUDA tehnologija (punog naziva Compute Unified Device Architecture - racunski
ujedinjena arhitektura uredaja) je programski model i platforma za paralelno progra-
miranje koju je razvila tvrtka NVIDIA i implementirala na svojim grafickim procesnim
jedinicama.[2]

Prva verzija CUDA-inog SDK-a (engl. software development kit - oprema za razvoj
programske podrske) izdana je 15. veljace 2007. Ona je omogudila koriStenje resursa
grafickih kartica jedino u programskom jeziku C. Od tada do danas izdane su jo$ dvije
velike iteracije 1 nekoliko manjih te danas moZemo Kkoristiti 1 podskup jezika C++ [8].

Za shvacanje nacina rada graficke procesne jedinice s CUDA arhitekturom, mo-
ramo razumjeti sljedece pojmove[8]:

— host tj. domacin - centralna procesna jedinica racunala (CPU)

— device t]. uredaj - graficka procesna jedinica

— thread tj. dretva - najmanja jedinica izvrSavanja, sve naredbe unutar dretve

izvrSavaju se slijedno

— block tj. blok - skup dretvi koje se izvrSavaju paralelno
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— grid tj. mreza - skup blokova koji se izvrSavaju paralelno

— warp tj. osnova - skup dretvi unutar bloka koje se izvrSavaju istodobno i za koje
je dozvoljeno pretpostaviti da se u svakom trenutku nalaze na istom mjestu u

kodu (stoga ih nije potrebno ru¢no sinkronizirati)

Takoder bitno je razumjeti nacin prenoSenja podataka izmedu centralne i graficke

procesne jedinice. To je objasnjenje dano slikom 5.1 (objasnjenje preuzeto iz [8]).

zlavna
memorija

Eopiraj ulazne podatke

[;aredi podetak prncesiranj;]

Memorija
na GPU

GPU
(GeForce 8800)

na swvakoj je=zgri

©,

-
Ratunaj paralelno -]

| BEEE

Slika 5.1: Prvo iz glavne memorije racunala (RAM-a) kopiramo podatke u memoriju na GPU-
u. Potom procesor nareduje GPU-u da pokrene odgovarajuéi kernel na nekom broju jezgri.
Kada one zavrSe, rezultat se kopira nazad u glavnu memoriju. CUDA SDK nas traZi da ru¢no
napravimo korake 1, 2 i 4, a on se brine da se pravilno izvrsi korak 3.
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6. Implementacija

Ovaj rad modifikacija je rada Alurua i suradnika[4]. Oni su pokazali kako se pred-
metacni raun moZe Koristiti za ubrzanje postupka poravnanja dvaju bioloskih slije-
dova. U svome radu opisuju postupak za globalno poravnanje slijedova.

Inovativnost ovog rada jest u tome da se jedan protein poravnava s /N proteina.
Oznacimo protein koji poravnavamo s A, a listu proteina na koji poravnavamo protein
A s L. Cilj je naci optimalno lokalno poravnanje izmedu A 1 bilo kojeg proteina L[i]
(¢t=0.N-1).

Svi elementi L[i] ( = 0...N — 1) konkatenirani su u jedan niz (nazovimo i njega L)
1 medusobno odvojeni znakom za prekid. Znak za prekid se koristi kako bismo mogli
prekinuti pratiti trenutno poravnanje i krenuti s novim.

Kako bi se ocijenilo poravnanje neka dva elementa a i [ abecede nad kojom su

definirani slijedovi (oznac¢imo ju sa 2), uvodi se jednostavna funkcija:

f(a,l):max{ ! a=l alex (6.1)
0 a#l, alex
Kao funkcija kaznjavanja procjepa uvodi se afina funkcija kojom se otvaranje procjepa
kaZnjava s o, a produljenje postojeeg procjepa s e.

Kao $to je prethodno opisano, koriste se tri matrice: N, H 1 V. Svaka matrica je
dimenzija (n + 1) x (m + 1), gdje je n duljina niza A, a m duljina niza L. PoCetni

uvjeti u matricama postavljaju se na sljede¢i nacin:

Nijo =0, Hip =0,V =0, 1=0..n

a preostali elementi matrica (¢ = 1...n, 5 = 1...m) pomo¢u formula:
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Ni1j-1

H,_,_
Ni; = f(ai,1;) + max e 6.2)
i—1,j—1
0
4
N@j_l +o0
H;
H, ; = max gorte (6.3)
Vij-1t+o
(0
( Ni—l,j + 0]
H,_,;+
Vi, = max L O (6.4)
Vieij+e
0

\

Pri izvodenju ovakvog algoritma na grafickim procesnim jedinicama, ¢esto se pri-
mjenjuje popunjavanje matrice po sporednim dijagonalama, jer se elementi potrebni za
popuniti neki element nalaze na prethodnoj i trenutnoj dijagonali. Medutim, s obzirom
na to da veliCine dijagonala variraju, ovakav pristup ima za posljedicu prazan rad dijela
jedinice na kra¢im dijagonalama.

Stoga se u ovom radu elementi matrica izraCunavaju red po red. Vidimo da to ne
predstavlja nikakav problem pri izraCunu elemenata matrica N 1 V, budu¢i da se po-
trebne informacije nalaze u prethodnom redu. No, ne moZemo jednostavno paralelno
izraCunati sve elemente matrice H.

Uvedimo sljedece oznake:

Ni,jfl +o0

wj =max§ Vi1 +o (6.5)
0
HZ. g

T = max{ 0 Jre (6.6)

Tada se H; ; raCuna kao:
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Hij_1+e

H; ; = max w (6.7)
0
Odnosno,
Hi,j +] &
IE]' = max

=maxq w;+j-e

=max{§ w;+j-e

Posto za svaki j uvijek znamo vrijednosti w; + j - e, za izraCun x; kKoristit ¢e nam
predmetacni racun gdje je binarni operator max. Kad su nam poznate sve vrijednosti

xj, H; ; je jednostavno izraCunati:

Ti—j-e
J
H; ; = max

Vidimo da moramo pamtiti samo dva retka matrice, $to nam daje memorijsku slo-
Zenost O(n), dok je vremenska sloZenost O(mn).
Budu¢i da je implementacija predmetacnog racuna na grafickim procesnim jedini-

cama veoma kompleksna, za potrebe ovog rada koriStena je biblioteka CUB [1].
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7. Rezultati

Implementacija algoritma bila je djelomi¢no uspjeSna. Naime, u koriStenoj bibli-
oteci CUB implementiran je predmetacni raCun na razini jednog bloka, dok imple-
mentacija na razini cijele graficke procesne jedinice nedostaje. Takoder, potraga za
bibliotekom koja implementira tu funkcionalnost bila je bezuspjesna.

U nastavku su prikazani rezultati izvodenja algoritma na grafickoj procesnoj jedi-
nici NVidia GeForce GTX 570. Algoritam je izveden na jednom bloku dretvi i daje

toCne rezultate.

7.1. Ispitni podaci

Kako bi se testirao algoritam, koriStena je baza proteina Uniprot [3] iz koje su za
svaki ispitni skup uzeti nasumicni proteini.

Prvi ispitni skup poravnava jedan protein na listu od 5 proteina, drugi ispitni skup
na listu od 10 proteina, treci ispitni skup na listu od 100 proteina, Cetvrti ispitni skup
na listu od 1 000 proteina i peti ispitni skup na listu od 10 000 proteina.

U nastavku su dani podaci o prva dva ispitna skupa.

Oznaka proteina duljina
protein P53400 309
Q67173 362
Q327U8 827
lista Q3EA33 125
Q29RN8 910
POC5D3 139

Tablica 7.1: Ispitni skup 1
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Oznaka proteina duljina

protein QO9HS5YO 131
ASMLG4 72

Q27665 789

Q662N0 362

ATMXD3 268

lista QILe6I1 233

proteina P61726 163

A3CT78 268

Q09TM2 254

A2C6N6 329

B2K572 302

Tablica 7.2: Ispitni skup 2

7.2. Rezultati

Usporedene su brzine izvodenja algoritma u ovisnosti o broju dretvi u bloku. Preporuca
se da pri izvodenju broj dretvi bude potencija broja 2, a gornja granica za broj dretvi
u jednom bloku na koriStenoj jedinici jest 1024. Iz rezultata se vidi da se algoritam
najbrze izvodi kada imamo 512 dretvi u bloku. Rezultati su prikazani slikom 7.1 i dani

u tablici 7.3.

n m n-m broj dretvi
128 256 512 1024
309 2367 731403 | 0,0430413 0,0280011 0,0157835 0,0160337
131 3049 399419 | 0,023356 0,0156237  0,00895  0,0078472

916 37 476 34328 016 | 2,23379 1,44593 1,13388 1,34409
451 368 096 166 011296 | 11,0784 6,93755 6,33463 7,51647
299 3527606 1054754194 | 70,6846 44,3251 40,8194 48,3442

Tablica 7.3: Vrijeme izvodenja s obzirom na broj dretvi u bloku

Dodatno, usporedeno je vrijeme izvodenja najbrze verzije paralelnog algoritma (sa
512 dretvi u bloku) sa sekvencijalnom implementacijom algoritma, gdje se vidi ubrza-
nje paralelne izvedbe od 2,28 puta u odnosu na sekvencijalnu. Sekvencijalna izvedba
algoritma je pokrenuta na procesoru Intel®Celeron®)(2 GHz) Rezultati su dani u ta-
blici 7.4 i na slici 7.2. Takoder je slikom 7.3 prikazan omjer brzine izvodenja sekven-
cijalne 1 paralelne implementacije algoritma.

Bududi da rad [4] implementira i rekonstrukciju nadenog rjeSenja, naZalost nije

bilo moguce usporediti vrijeme izvodenja s tim radom.
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Brzina izvodenja s obzirom na broj dretvi u

bloku
5O
70 ;
/
£0 /
50 {,f -
/ i — —128dretvi
t(s) 40 / o .
/ ,z ----- 256 dretvi
30 77 512 dretvi
2 .;I. A 1024 dretve
10 —
- -
:] T T T T 1
731403 399419 34328016 166011296 1054754154
broj obhradenih elemenata (n*m)
Slika 7.1: Vrijeme izvodenja u ovisnosti o broju dretvi u bloku
n m n -m | sekvencijalno paralelno (512 dretvi)
309 2 367 731 403 0,06 0,0157835
131 3049 399 419 0,03 0,00895
916 37476 34328 016 3,012 1,13388
451 368 096 166 011 296 14,601 6,33463
299 3527606 1054754194 93,067 40,8194

Tablica 7.4: Vrijeme izvodenja u usporedbi s vremenom izvodenja na CPU
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Usporedbabrzine izvodenja s obziromna
sekvencijalnu implementaciju

100

90 /

B0

70 f

60 :’f

tis) 30
/ — — sekvencijalno

30 jf /
0 /! /
10 — - ,'/

-

—_

:I T T T T 1
731403 308418 34328016 166011296 1034754184

Broj obradenih elemenata (n*m)

40

paralelno(s12 dretvi)

Slika 7.2: Vrijeme izvodenja u usporedbi s vremenom izvodenja na CPU

Omjer brzine sekvencijalne i paralelne izvedbe

a
35 i

3 T
2,5 ~—

sekvencijalno

2
paralelna
15
1 — Faktor ubrzanja
a5
:j T T T T 1
bp'b 5 (5'@ r-flb o™
o < & o B
A % e & A
g .;o 5

Broj obradenih elemenata (n * m)

Slika 7.3: Omjer vremena izvodenja sekvencijalne i paralelne implementacije algoritma
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8. Zakljucak

U ovom radu razmatra se postojeca ideja [4] za memorijski 1 vremenski ucinkovit
algoritam za poravnanje slijedova. Razlika u odnosu na originalni rad jest tehnologija
koja se koristi. Dok je [4] implementiran na IBM SP-2 i Pentium cluster-u, ovaj rad
koristi CUDA tehnologiju.

Opisani su Smith-Watermanov algoritam i predmetacni racun, koji su osnova al-
goritma. Takoder, opisana je koriStena tehnologija CUDA. Zbog nedostatka funkcije
za provodenje predmetanog raCuna na razini cijele kartice i nemogucénosti rjeSavanja
tog problema, izvedena je implementacija koja koristi jedan blok dretvi. Unatoc tome,
vidljivo je kako implementacija na grafickoj procesnoj jedinici donosi znatna ubrzanja
u odnosu na CPU.

Kao daljnji rad namece se provodenje implementacija algoritma na vise blokova
dretvi, te implementacija rekonstrukcije rjeSenja kako bi se mogle usporediti perfor-

manse u odnosu na [4].
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GPU implementacija vremenski i memorijski uc¢inkovitoga paralelnog algoritma

za poravnanje slijedova

Sazetak

Poravnavanje slijedova proteina bitan je dio istrazivanja moderne biologije. Kako
se radi o velikoj koli¢ini podataka, njihova racunalna obrada je klju¢na za ucinkovitost
istraZivanja.

Ovaj rad bavi se pronalazenjem optimalnog poravnanja jednog proteina i liste od
N proteina. U informatici se proteini mogu prikazati kao nizovi znakova nad fiksnom
abecedom te se njihovo poravnavanje svodi na poravnavanje tih nizova znakova.

Obrada podataka 1 nalaZenje optimalnog poravnanja izvodi se pomocu modificira-
nog Smith-Watermanovog algoritma s afinom funkcijom kazne i predmeta¢nim racu-
nom.

Algoritam je implementiran u jeziku CUDA C za izvedbu na CUDA grafi¢kim pro-
cesnim jedinicama. Zbog nemogucnosti rjeSavanja problema implementacije predme-
taCnog racuna na razini cijele graficke procesne jedinice, algoritam je implementiran

na razini jednog bloka dretvi te su tako analizirane njegove performanse.

Kljuéne rijeci: Smith-Waterman, CUDA, paralelizacija, poravnanje, protein, predme-

tacni racun

GPU implementation of a space and time optimal parallel sequence alignment

algorithm



Abstract

Protein sequence alignment makes for a big portion of modern day research in
biology. Since the amount of data that needs to be processed is vast, it is crutial to
develop optimal software to facilitate this procedure.

This paper deals with finding an optimal alignment between a protein and a list
of N proteins. For the purpose of informatics, protein sequences are represented as
strings over a fixed alphabet and their alignment comes down to string alignment.

Score of the optimal alignment is found using a modified version of the Smith-
Waterman algorithm that uses an affine gap penalty function and prefix computing.

The algorithm was implemented in CUDA C programming language and is inten-
ded to be run on CUDA graphics processing units. Due to unresolved issue of imple-
menting a devicewide prefix computation, the algorithm was implemented using one

threadblock and was analysed as such.

Keywords: Smith-Waterman, CUDA, parallelization, sequence alignment, protein,

prefix computing, scan
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