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UTILIZACAO DO BLAST EM NUVENS COMPUTACIONAIS

Marcelo Rodrigo de Castro !
RESUMO

Devido a reducdo dos custos e evolugdo dos mecanismos que efetuam o sequenciamento de DNA, obteve-se uma
grande quantidade de dados referentes aos estudos em gendmica ¢ metagenomica. Esse fator de crescimento dos dados
gerados pela gendmica tendem a ndo acompanhar o poder computacional no que diz respeito processamento ¢ analise
de dados, conforme previsto pela lei de Moore. Para contornar a limitagdo quanto ao processamento e analise das
informagdes geradas pelos sequenciadores e analisadores faz-se necessario o uso de sistemas distribuidos para
computacdo em alta vazdo (HPC), por exemplo Clusters, Grids e Computa¢do em Nuvem. Com estes tipos de sistemas
¢ possivel escalabilidade e a utilizagdo de diversas maquinas para obtencdo de um desempenho melhor. Contudo, os
algoritmos de bioinformatica devem ser adaptados para utilizar o processamento paralelo e distribuido, como no
paradigma MapReduce. Neste trabalho ¢ investigado o Apache Hadoop e Spark e seu papel na Bioinformatica.
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1. INTRODUCAO

Com a constante redu¢do dos custos e evolucdo dos mecanismos que efetuam o
sequenciamento de DNA (4cido desoxirribonucleico), obteve-se uma grande quantidade de dados
gerados. O fator de crescimento dos dados gerados na bioinformatica tendem a ndo acompanhar o
poder computacional no que diz respeito custo da produgdo das informagdes, conforme previsto
pela lei de Moore (CASTRO, 2017). Uma das alternativas utilizadas quanto ao processamento e
andlise das informagdes geradas pelos sequenciadores e analisadores ¢ o uso de sistemas
distribuidos para computacdo em alta vazdo, por exemplo Clusters, Grids ¢ Computagdo em
Nuvem.

Contudo, os algoritmos de bioinformatica devem ser reescritos ou adaptados para utilizar o
processamento paralelo e distribuido. Como no paradigma MapReduce, onde ¢ possivel escalar
centenas ou milhares de processadores para a execucdo das tarefas computacionais (PIREDDU,
2011).

O framework Spark que trabalha no processamento de grande quantidade de dados ¢ uma
alternativa para o paradigma MapReduce (Hadoop) e tem se mostrado importante e promissor na

area de bioinformatica para processamento muitas informacdes (ZAHARIA, 2011).

2. FUNDAMENTACAO TEORICA
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2.1 BIOINFORMATICA

A bioinformatica ¢ uma ciéncia multidisciplinar (biologia, informatica, etc.) que busca
compreender as funcionalidades bioldgicas das células, mais especificamente, dos genes. O
mapeamento de genomas gera diariamente um volume elevado de informagdes que sdo
sistematicamente armazenadas em bancos de dados computacionais, que servem de fontes de estudo
para biologia e medicina (NCBI, 2016).

Assim, a biologia alinhada a informatica permite auxiliar os pesquisadores em
bioinformatica a criar, melhorar, desenvolver ¢ manipular os dados obtidos com o sequenciamento
gendmico.  Nesse contexto, uma das ferramentas mais utilizadas na bioinformatica ¢ o BLAST
(NCBI, 2016). Porém, com o crescimento exponencial das informacgdes cabe alternativas para

melhorar seu desempenho na obtencao de resultados.

2.2 BIG DATA

Jagadish (2014) define o termo big data em relagdo a velocidade, quantidade e variedade de
dados gerados o que ocasiona um gargalo no processamento de informacdes com as tecnologias atu-
ais. Observa-se que os dados gerados pela bioinformatica se enquadram nesta defini¢ao, pois cres-
cem em ambas as caracteristicas.

Para viabilizar o processamento de informagdes em tempo habil frameworks como o Spark e
o Hadoop sdo utilizados. Por exemplo, grandes corporagdes como Facebook, Yahoo!, Google e

Twitter utilizam esses frameworks para as aplicagdes big data (CASTRO, 2017).

2.3 MAPREDUCE - HADOOP

O MapReduce ¢ um modelo de programacdo funcional e paralela comumente utilizado para
processamento de grandes quantidades de dados de forma distribuida, apresentado e popularizado
pela Google em meados de 2004. Este modelo de programagao ja era utilizado em linguagens funci-
onais, como Lisp e Haskell. Mas, veio a ser mais utilizado com a implementa¢ao da Google. A ma-
nipulacao e execucao dos trabalhos feitos pelo MapReduce utiliza basicamente duas fungdes: map e
reduce.

O MapReduce ¢ um modelo de programacao que permite o processamento de dados massi-
vos em um algoritmo escalavel, paralelo e distribuido, geralmente utilizando um cluster de compu-
tadores. Essa abordagem, mesmo ndo sendo facil de ser utilizada, ¢ muito 1til para aplicagdes que
envolvam dados massivos para processamento paralelo ou até mesmo para processamento de qual-

quer tipo de dado (PIREDDU, 2011).
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2.4 APACHE SPARK

Com a evolugdo das tecnologias e novos desafios encontrados, o Spark tem surgido com
uma nova ferramenta para processamento em larga escala. O Apache Spark ¢ rapido e ¢ um cluster
de sistema de computadores genéricos (ZAHARIA, 2011) que tem se mostrado mais rdpido que o
Hadoop. Hé bibliotecas especificas para trabalhar com SQL (Spark SQL), aprendizado de méaquina
(MLIib), processamento de grafos (GraphX) e streaming de dados (Spark Streaming) (ZAHARIA,
2011).

O Spark tem a execucao mais rapida que o Hadoop em alguns casos porque tem algumas ca-
racteristicas para a execucao de suas aplicacdes: cache de memoria, tolerancia a falhas e RDD (resi-

liente distributed dataset - conjunto de dados distribuidos).

3. MATERIAL E METODOS

Foi feito um estudo sobre vérias ferramentas, das quais pode-se citar: Bioinformatica e nu-
vens computacionais, CloudBLAST, Biodoop, HBlast, SparkSeq, Adam API, entre outros (CAS-
TRO, 2017). Com base no modelo de escalabilidade usado pelo Hadoop ao utilizar o BLAST foi
desenvolvido uma aplica¢ao em Spark.

A Figura 1 define como € o processamento de uma determinada entrada na aplicacao.
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Post-processing:
" dfs-merger

Output file
{local file system)

Main processing:
% blastall -p blastp -d database.fa - 1E-05 -v 1000 -b 1000 -m &

Figura 1: Cada no processa parte de uma entrada, o resultado final ¢ mesclado e exibido para o usué-

rio. Fonte: propria do autor.
A aplicacao foi publicada no GitHub para consulta de pesquisadores e o acesso esta descrito

nos resultados.

4. RESULTADOS E DISCUSSOES

A aplicagdo e os resultados obtidos podem ser encontrados no seguinte endereco:
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https://github.com/sparkblastproject/v2 bem como um artigo em revista Quali A1, no seguinte link:

https://bmcbioinformatics.biomedcentral.com/articles/10.1186/s12859-017-1723-8.
A partir da ferramenta elaborada pode-se mensurar os tempos de processamento e aferir sua

funcionalidade.
5. CONCLUSOES

Com a crescente demanda no processamento e analise de dados, mais especificamente, na
bioinformatica. Surge a demanda em adequar/criar mecanismos que permitam a execugdo de aplica-
¢des em tempo habil. O framework Apache Spark tem se mostrado promissor para avaliar e produ-

zir resultados com base em analises gendmicas e tem sido uma alternativa para quem usa o Hadoop.
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