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Resumeo. O artigo tem como objetivo implementar em hardware os algoritmos que sdo considerados padrdo para a
comparagdo e o alinhamento global e local das seqiiéncias genéticas de DNA utilizando a técnica de programagdo
dindmica. Esses algoritmos foram implementados e analisados em software (linguagem C) e em hardware (sendo
descritos na linguagem VHDL e prototipados usando a tecnologia FPGA), visando conseguir um bom desempenho.
Foram analisados os tempos de execugdo dos resultados alcan¢ados tanto em software e hardware e, comparados com
outros sistemas especificos para o seqiienciamento genético, mostrando bons resultados de nossa implementagdo em
FPGAs.

Palavras-chaves: Sequenciamento de Gens, Algoritmos Global e Local, Programacdo Dindmica, Desempenho de
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1. Introducao

Com os avangos da engenharia genética, na tentativa de estudar e mapear o genoma dos seres vivos e, em especial, o do
homem, dados de seqiiéncias genéticas sdo gerados em taxas cada vez maiores. Profissionais como bidlogos deparam-se
com uma enorme vazdo de dados que gostariam de classificar e comparar com aqueles armazenados nos diversos bancos
de dados.

Estes profissionais necessitam da utilizacdo de instrumentos computacionais como software € hardware especializados
para realizar de maneira mais eficiente ¢ em menor tempo as analises dos algoritmos de alinhamento de seqiiéncias,
visto que, em grande parte destas aplica¢des o tempo e o resultado sdo variaveis fundamentais [Oliveira 2002].

Neste sentido, a técnica de programagdo dindmica aplicada nos algoritmos de alinhamento global, conhecido como
algoritmo de Needleman-Wunsch [Needleman and Wunsch 1970] tem como finalidade a similaridade global entre duas
seqiiéncias de DNA, onde todas as bases sdo alinhadas umas com as outras ou com gaps. Isto €, os valores globais
requerem que o alinhamento comece no inicio e se estenda até o final de todo o comprimento da seqiiéncia [Ward,
Galban and Ruiz 2004].

O algoritmo de alinhamento local, como o algoritmo de Smith-Waterman [Smith and Waterman 1981], possui
similaridade local entre duas seqiiéncias, ndo necessita alinhar todas as bases em todas as seqiiéncias, ou seja, os valores
locais requerem identificacdo na regido mais similar entre duas seqiiéncias e também a penalidade por falta atribuida ou
ndo [Ward, Galban and Ruiz 2004].

Com uma pequena mudanga da técnica de programacdo dindmica aplicada no alinhamento global torna-se local. Assim,
¢ visivel a importancia dos algoritmos de alinhamento de seqiiéncias na bioinformatica, pois ao encontrar o alinhamento
maximo sera possivel detectar altas similaridades que existem entre as seqiiéncias de maneira a permitir encontrar
similaridades funcionais e conseqiientemente estruturais, contribuindo desta forma para os avangos nas pesquisas dessas
areas.

Atualmente ha varios programas que se encontram disponiveis para fazer a comparagdo de seqiiéncias bioldgicas,
exemplo o BLAST [Altschul 1990]. Softwares como o BLAST ou FASTA sdo extensivelmente usados para bancos de
dados biologicos e tém sido projetados para executar em computadores padrdes, isto é, maquinas Von Neuman, e
incluem técnicas para acelerar os processos.

Este software somente implementa o algoritmo para alinhamento local das seqiiéncias e ndo utiliza a programagao
dindmica e sim heuristica. Por este motivo, ndo t€ém garantia de que vai encontrar o melhor alinhamento [Altschul 1990].
Uma vantagem de sua utilizagao ¢é a utilizagdo em plataformas com baixo custo computacional.

Por esse motivo, escolheu-se esse assunto, pois mesmo existindo algoritmos de programagdo dindmica para o problema
da comparag@o de seqiiéncias genéticas, esses algoritmos sdo amplamente usados pela comunidade académica da area
bioldgica na tentativa de encontrar maiores solugdes para os desafios que estdo sempre surgindo nesta area. Nao obstante



o tempo para fazer a varredura nos bancos de dados na tentativa de encontrar rapidas solugdes ainda ¢ muito alto, uma
vez que os mesmos estdo crescendo rapidamente.

Motivados pelos avangos tecnologicos e as novas possibilidades de se projetar ~ardware, pensou-se na possibilidade de
implementagdo dos algoritmos de alinhamento global e local usando a tecnologia FPGA, com intuito de analisar mais
detalhadamente as partes mais criticas desses algoritmos e poder amenizar os problemas de desempenho dos mesmos,
com versdes especificas desses algoritmos em hardware.

Assim, o objetivo principal deste artigo é a implementagdo em hardware, dispondo da tecnologia FPGA, o algoritmo
global (Needleman-Wunsch) e local (Smith-Waterman) que s3o considerados ou adotados como padrio para a
comparacdo e o alinhamento das seqiiéncias genéticas de DNA utilizando a técnica de programacdo dindmica. Foram
realizadas consideragdes sobre o projeto e o desempenho das respectivas implementacdes em FPGAs, assim como
otimiza¢des em nivel arquitetural e de programacdo em VHDL, visando obter bons resultados. Também foram
realizadas comparagdes e respectivas analises com outras solugdes ja existentes em hardware, em especial, aquelas
baseadas em FPGAs.

O artigo esta organizado em 5 segdes. A se¢do 2 apresenta algumas solucdes especificas em hardware, a segdo 3
apresenta resultados de nossas implementagdes usando linguagem C. A sec¢ao 4 apresenta dados de nossa implementagao
em hardware, destacando os recursos espaciais e temporais dos prototipos em FPGAs. Finalmente a se¢do 5 apresenta as
conclusdes.

2. Hardware para Comparacdes de Seqiiéncias

A versatilidade, a velocidade e o aumento do poder computacional dos PCs (Computadores Pessoais) em redes locais,
tém guiado os cientistas no trabalho com modelagem molecular e alinhamento de multiplas seqiiéncias de DNA
(evolucao molecular) independentemente da existéncia de supercomputadores [Lavenier 1996].

A maioria das maquinas (hardwares) que tem sido projetadas para acelerar a comparagdo de seqiiéncias biologicas sdo
baseadas em estrutura de arranjos (arrays) lineares. Entretanto, essas estruturas diferem na flexibilidade de
programacao. Dentre essas podem ser destacadas trés categorias [Lavenier 1996]:

. Arrays Dedicados VLSI (Very Large Scale Integration): essas maquinas podem conseguir a mais alta
performance sob um unico algoritmo que foi adaptado dentro do silicio e ndo pode ser modificado. Alguns exemplos
dessas maquinas sdo: BioSCAN (Biological Sequence Comparative Analysis Node) que acelera a identificagdo de
seqiiéncias similares de DNA ou de proteinas sem permissdo de gaps e 0 SAMBA (Systolic Accelerator for Molecular
Biological Application) que é um array sistélico dedicado para analisar os algoritmos envolvidos na comparagdo de
seqiiéncias bioldgicas;

) Arrays FPGAs (Field Programmable Gate Arrays): eles incluem sistema com hardware reconfiguravel
(FPGA). Eles tendem a ser mais lentos e tém densidade muito mais baixa do que os arrays (arranjos) VLSI. A criagdo e
modificacdo de algoritmos para esses sistemas sdo possiveis. Exemplos: Splash-2: sua arquitetura pode facilmente
suportar aplicagdes paralelas, tais como sistolica ou computagdes de dados paralelos. O Splash -2 é um melhoramento da
primeira versdo do Splash -1 [Gokhale 1990], a qual consistiu de um tamanho fixo de array linear de chips Xilinx 3090
FPGA e o Hscan: é um filtro processador dedicado para pesquisa em bancos de dados de DNA. Desenvolvido pela
IRISA (Institut de Recherque en Informatique et Systemes Aléatories) [Guerdoux-Jamet and Lavenier 1995][Lavenier
1996]; e

= Arrays Programaveis VLSI: essa ultima categoria de maquinas empenha-se para a flexibilidade algoritmica
de sistemas reconfiguraveis e a velocidade e a densidade de maquinas VLSI de propdsito tinico. Logo, a principal
vantagem ¢ a facilidade de programacao. Exemplo: B-SYS (Brown SYStolic Array) [Hughey and Lopresti 1991] foi
projetado principalmente para o proposito de comparacdo de seqiiéncias, ainda que a flexibilidade de programacgao
possibilite muitas outras aplicagdes. Esta maquina foi fabricada pela Brown University e testada sobre um protétipo de
10 chips, conduzindo a uma quantidade total de 470 processadores (47 processadores por chip) [Hughey 1991].

A figura 1 ilustra as diferengas referentes aos itens mencionados. Os arrays dedicados VLSI s3o vinte vezes mais
rapidos do que os FPGAs ou os arrays programaveis VLSI. J4, os FPGAs e os arrays programaveis VLSI tém
performances comparaveis.

Sabe-se que as pesquisas e os estudos bioldgicos caminham numa rapida evolugdo, logo, esta area precisa de tecnologia
que realmente consiga acompanhar seu enorme desenvolvimento. Diante desse fato, possivelmente, pesquisadores,
cientistas bioldgicos e projetistas de hardware foram impulsionados a estudar e averiguar as funcionalidades da
arquitetura reconfiguravel utilizando a tecnologia FPGA nesta area.
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Figura 1 Performances dos sistemas VLSI e FPGA [Lavenier 1996]

A presente secdo retrata a abordagem de dois computadores macigamente paralelos que utilizam arquiteturas
reconfiguraveis: NGEN e POLYP. Destaca-se o alinhamento de seqiiéncias sobre a arquitetura Cray MTA-2 e uma
abordagem em hardware para algoritmos de comparagao de seqiiéncias.

2.1. NGEN (eNGINE) e POLYP (Paralle OnLine PolYmer Processing)

NGEN ¢ uma plataforma de hardware para computagdo macicamente paralela, permitindo sua configuragdo, em baixo
nivel, pelo usudrio. Baseado na tecnologia FPGA ¢ reconfiguravel para cada problema nos niveis elementares de
processamento digital e de comunicagdo.

A arquitetura NGEN sobressai-se pelo uso de acessos macigamente paralelos a memoria, em conjunto com variadas
conexdes entre FPGAs e a capacidade de configuragdo minuciosa da topologia global de interconexao.

A sigla POLYP refere-se ao processamento paralelo on-line de polimeros. POLYP ¢ a segunda geragdo de computadores
maci¢amente paralelos reconfiguraveis. Sua construgido foi baseada em FPGAs microrreconfiguraveis e alta densidade
de memoria distribuida adicional. O projeto do computador POLYP difere em varios aspectos do projeto do NGEN,
permitindo a microrreconfigura¢do dindmica nos seus FPGAs [Tangen and Mccaskill 1998].

2.2. Alinhamento de Seqiiéncias sobre o Cray MTA-2

Esta secdo apresenta algumas caracteristicas da arquitetura Cray MTA (Multithreaded Architecture), segundo Vianna
[Vianna 2003] e como elas influenciam no algoritmo padrdo de alinhamento de seqiiéncias de DNA.

Essas caracteristicas foram relacionadas com as caracteristicas da arquitetura hibrida SIMD (Single Instruction Single
Data) e MIMD (Multiple Instruction Multiple Data) para amenizar a deficiéncia do limite do tamanho das seqiiéncias de
consulta, na arquitetura hibrida, com a utilizagdo das placas Systola1024 e Fuzionl150 para a componente SIMD,
enquanto que a componente MIMD ¢ estruturada em um Cluster de 16 PCs.

Algumas variagdes do algoritmo de programagdo dinamica foram implementadas no Cray, com relagdo a diferentes
ordens de atualizagdo da matriz, devendo, portanto ter concentragdo na implementag@o que realiza atualiza¢do da matriz
na ordem antidiagonal.

Esta especializagdo foi escolhida devido a facilidade de relacionamento com a técnica empregada pelas arquiteturas
Systola e Fuzion [Vianna 2003], as quais executam a computacdo das células da matriz da mesma forma. As arquiteturas
Systola e Fuzion sdo melhor descritas em [Lang 1986].

2.3. Estrutura Sistélica para Algoritmos de Comparacao de Seqiiéncias

Um trabalho recente é o de Carvalho (2003). Carvalho apresentou uma visdo geral de uma estrutura sistolica para
algoritmos de comparacdo de seqiiéncias genéticas baseados em programacdo dindmica. Foi utilizada a placa APEX PCI
Development Board do fabricante Altera, contendo o FPGA APEX EP20K400EFC672. Essa placa foi instalada em um
computador da Dell com um processador Pentium IV. A ferramenta de sintese adotada foi o Quartus 11 da propria Altera
[Carvalho 2003].

A implementagdo dessa estrutura sistolica em hardware foi baseada no algoritmo de comparagdo local de duas
seqiiéncias proposto por Smith-Waterman [Smith and Waterman 1981] e se deu apenas em nivel de sintese, desta
maneira o resultado apresentado em [Carvalho, 2003] foram obtidos a partir de simulagdes feitas na ferramenta de
desenvolvimento do fabricante ALTERA que fornece resultados bastante precisos, ndo s6 em termos de funcionalidade
do sistema, como também em termos de velocidade final do sistema indicando caminhos criticos e atrasos dos sinais.

Os testes foram feitos com seqiiéncias ficticias cuja matriz de similaridade era conhecida ou poderia ser construida
facilmente. Para o teste de desempenho, vetores de diferentes tamanhos foram sintetizados e suas freqiiéncias maximas
de operagdo foram obtidas a partir de informagdes fornecidas pela ferramenta de sintese, ver tabela 1.



Tabela 1.Desempenho obtido da ferramenta de sintese [Carvalho 2003].

Quantidade de células Quantidade de elementos Freqiiéncia maxima de Média de elementos
no vetor logicos utilizados por célula
5 146 122,49 MHz 29,2
10 507 77,54 MHz 50,7
15 900 70,35 MHz 60
20 1292 64,94 MHz 64,6
25 1758 62,63 MHz 70,32
30 2222 56,45 MHz 74,06
40 3204 56,27 MHz 80,1
50 4403 56,1 MHz 88,06

Como esperado, pode-se perceber que quanto maior a quantidade de células do vetor, maior a utilizagdo dos recursos
espaciais oferecidos pelos FPGAs e menor sua freqiiéncia maxima de operagdo. Este projeto mostrou como um
hardware dedicado, baseado em uma estrutura sistélica, ¢ capaz de linearizar a complexidade temporal e reduzir o
tempo de processamento desses algoritmos.

As arquiteturas especiais brevemente comentadas neste artigo (NGEN, POLYP, Cray MTA-2 e estruturas sistolicas para
algoritmos de comparagdo de seqiiéncias baseados em programagdo dindmica) mostraram a utilizagdo de FPGAs na
computa¢do macicamente paralela. Esses projetos permitem antever o potencial de utilizagdo de dispositivos
programaveis como importante bloco de construcdo de sistemas de computagdo das mais variadas espécies.

3. Algoritmos de Alinhamentos Implementados na Linguagem de Programaciao C

Esta secdo apresenta dados de desempenho da nossa implementagdo dos algoritmos de alinhamento global e local,
implementados em C, aqui denominados respectivamente de AGM e ALM.

O hardware utilizado para realizar a execugdo desses algoritmos foi um computador Pentium IV 1.66 GHz, AMD
Athlon (tm) XP 2000+, 240 MB de memoria RAM, 256 K de cache, com sistema operacional Microsoft Windows XP.
Foi possivel variar o tamanho das seqiiéncias utilizadas na execugdo dos algoritmos AGM e ALM, mudando de 10 até
1000 caracteres. A tabela 2 mostra o tempo de execucdo (em segundos) de seqiienciamento, para vetores de varios
tamanhos.

Tabela 2 Performances dos algoritmos AGM e ALM em C

Tamanho Tempo em Segundos
das AGM ALM Diferenca
Seqiiéncias %
10 0.220 0.160 (milissegundos) 27
(milissegundos)
20 1 1 0
30 2 2 0
40 4 4 0
50 9 9 0
100 57 60 5.2
150 227 222 2.2
300 2664 2979 11.8
400 7999 10259 28.2
500 19354 21187 9.5
600 39704 43281 9
1000 300184 = 83 horas 328280 =91 horas 12

Observando os dados da tabela 2 € possivel verificar que o algoritmo global executa mais rapido que o algoritmo local,
resultado esperado, pois o algoritmo local além de fazer as mesmas operagdes que o global também precisa de uma
operagdo de obter o maior seqiienciamento. Interessante observar também que esses tempos sdo quase iguais para
seqiiéncias de até 50 caracteres e se tornam maiores para seqiiéncias de tamanhos maiores a 300 caracteres (diferenca
acima de 5%, e pode chegar a 28%).



Conforme esperado, também € possivel observar que o tempo para realizar o alinhamento aumenta conforme o tamanho
da seqiiéncia aumenta, e se torna critica para as seqiiéncias maiores de 300 caracteres. Para seqiiéncias de tamanhos
1000, esse tempo ¢ da ordem de dezenas de horas. Isso lembra a importancia de ter plataformas e/ou algoritmos
especificos que possam diminuir o tempo de execucdo dessas operacdes de alinhamento (global e local), em especial,
para grandes tamanhos de seqiiéncias.

A seguir se apresenta uma comparagdo dos dados obtidos com a nossa implementacdo em C (executando em um
Pentium IV 1.66 GHz) com aqueles obtidos na plataforma SAMBA. A arquitetura SAMBA (Systolic Accelerator for
Molecular Biological Application) [Lavenier, 1996] [Mattos, 1994] é um array sistolico dedicado para a comparagio de
seqiiéncias biologicas. Esse hardware acelera uma versdo parametrizada do algoritmo de Smith-Waterman [Arnold,
1992] permitindo a computagdo de alinhamentos globais e locais com ou sem gap penalty.

Pelo fato da arquitetura SAMBA utilizar o algoritmo de Smith-Waterman, é possivel realizar a comparag@o dos dados de
performances desta arquitetura com as performances obtidas nas nossas implementagdes dos alinhamentos Global e
Local implementados em C. Na comparagio usamos as seqiiéncias definidas na versdo 31 do banco SWISS-PROT!
[Lang, 1986], banco de dados de proteinas composto por um conjunto de 815 proteinas. A versdo 31 do banco SWISS-
PROT contém exatamente 43.470 seqiiéncias distribuidas sob 15.335.248 amino4cidos. As 815 seqiiéncias representam
um total de 307.400 aminoacidos. A implementagio do SAMBA, além de permitir plataformas de hardware
macicamente paralelas, usa também diferentes matrizes de substitui¢do” e gap penalties.

A arquitetura SAMBA contém uma workstation, um array sistélico composto de 128 processadores de 12 bits, e uma
interface baseada em FGPA (figura 2). A interface FPGA ¢ a placa PerLe-1 desenvolvida por Bertin (1992) e funcionava
como um driver programavel para o array sistolico.

DEC station 5000/ 240
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Figura 2 Sistema completo do hardware SAMBA [Lavenier, 1996].

SAMBA pode ser comparado com dois outros sistemas de hardware: BISP [Chow, 1991] e BioSCAN [White, 1991]. O
BISP (Biological Information Signal Processor) fornece uma alta velocidade e um sistema linearmente extensivel que
pode localizar estaticamente subseqiiéncias similares de duas seqiiéncias de DNA ou de proteinas. Este implementa uma
versdo modificada do algoritmo do Smith Waterman e permite que varios parametros sejam estabelecidos.

O hardware foi projetado no Instituto de Tecnologia da Califérnia. Um chip contém 16 processadores e um prototipo da
maquina de 16 chips foi validado, tornando possivel a computagdo de tamanho de seqiiéncias ilimitadas. Essa maquina
ndo tem uma versao comercial.

Os prototipos do BISP e BioSCAN contém, respectivamente, 256 processadores de 16 bits e 12.000 processadores de 1
bit. Porém, a arquitetura BISP e SAMBA sdo similares. Elas diferem da seguinte maneira: o array BISP é acionado com
um processador programavel (Motorola 68020) enquanto o SAMBA usa tecnologia FPGA.

Para efeitos de comparagdo também se usaram os dados obtidos por Lavenier (1996), obtidos a partir da execugdo do
software SSEARCH (que encontra alinhamentos locais de acordo com o algoritmo de Smith e Waterman, o qual é
fornecido com o pacote de softwares FASTA), e executam sob uma workstation DEC-Alpha 21064 de 150Mhz.

Os dados da tabela 3 indicam o tempo (em segundos) de pesquisa usando o software SSEARCH sob diferentes
workstations, que seguem a arquitetura SAMBA executando em diferentes processadores. Na tabela 3.2, esses dados sdo
denominados conforme a maquina usada, assim por exemplo, SAMBA — DEC - Alpha 15S0MHz, define a execugdo do
SAMBA com processadores DCE Alpha 150. As outras descri¢cdes sdo: SAMBA - Sun SPARC 5 110MHz, SAMBA -
DEC 5000/250 40MHz.

' SWISS-PROT: Protein Knowledgebase. Banco de dados de seqiiéncias de proteinas.
% Matrizes de Substituigdo: desenvolvida na década de 1980 e sdo as mais usadas no alinhamento de seqiiéncias protéicas
[Raimbault, 1993].



Tabela 3 Performances do tempo consumido em segundos [Lavenier, 1996].

Tamanho Tempo em Segundos
da SAMBA | SAMBA - SAMBA -
Seqiiéncia AGM ALM SAMBA DEC- Sun DEC

Alpha SPARC 5 5000/250
150MHz 110MHz 40MHz

10 0.220 0.160 25 57 95 182
milissegundos | milissegundos
30 2 2 25 120 239 548
100 57 60 26 350 746 1407
300 2664 2979 30 1041 2215 4054
1000 300184 328280 40 3468 7300 12920

O dados da tabela 3 comparam a nossa implementacéo (seqiiencial) com aquelas obtidas para 0o SAMBA com diferentes
plataformas, que usam varios processadores funcionando em paralelo. Para uma melhor visualizacdo, a figura 3 ilustra
os diferentes desempenhos (tempo de execugdo em segundos) dos alinhamentos global (AGM) e local (ALM) em C
juntamente com aqueles da arquitetura SAMBA sob diferentes workstations.

Importante ressaltar que a arquitetura SAMBA contém uma workstation, um array sistélico linear composto de 32 chips
full custom distribuidos sobre 2 (duas) placas. Um chip integra 4 (quatro) processadores, conduzindo a um array
sistolico de 128 processadores e uma interface baseada em FPGA.
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Figura 3 Performances dos alinhamentos com tamanhos de seqiiéncias até 300 caracteres

Esses dados do SAMBA foram obtidos em 1996 ¢ com multiplos processadores. Ndo obstante, a nossa implementagio
possui bom desempenho (menor tempo de execucdo) para seqiiéncias menores a 300 caracteres. Para seqiiéncias maiores
a 300 caracteres, a nossa versao seqiiencial ¢ muito lenta e merece atengdo o uso de maquinas paralelas.

Considerando que nos ultimos anos ndo se vé um desenvolvimento de maquinas paralelas especificas para problemas de
bioinformatica, ¢ nem a utilizagdo de FPGAs modernas, e levando em considerac¢do os avangos tecnoldgicos nesta area e
a necessidade crescente de termos solugdes eficientes para esses problemas, decidimos fazer uma implementagdo
especifica desses algoritmos em FPGAs.

4. Implementacido em Hardware dos Algoritmos de Seqiienciamento

Na implementag@o dos algoritmos de alinhamento de seqiiéncias, global e local em VHDL usamos uma maquina de
estado finito (Finite State Machine — FSM) [Ordonez 2003]. Esta maquina de estado permite descrever os estados da
maquina e as suas respectivas transi¢des de maneira sincrona. Com a maquina de estado é possivel: i) ficar em um
estado sempre apds ocorrer um evento; ii) mudar de estado conforme mudanga de um valor; iii) mudanca de estado em
seqiiéncia 16gica; e iv) mudanga de estado sem seqiiéncia.



Tabela 4 Descric¢do dos estados do algoritmo Global em VHDL.

Estado Descricao dos Estados
0 Inicializa a maquina de estados e zera todas as posi¢des da matriz.
1 Preenche a primeira linha e primeira coluna do inicio ao fim.
2 Inicializag@o dos caracteres das seqiiéncias 1 ¢ 2 que serdo comparadas e apresenta¢do dos
mesmos nos respectivos vetores da linha e da coluna.
3 Calculo para realizar o preenchimento do restante da matriz e atribui¢@o de valores a sinais e
varidveis.
4 Calculo para realizar o procedimento traceback, o qual retorna o melhor alinhamento entre
as seqiiéncias analisadas e comparadas.
Tabela 5 Descri¢do dos estados do algoritmo Local em VHDL.
Estado Descricao dos Estados
0 Inicializa a maquina de estados e zera todas as posi¢des da matriz.
1 Preenche a primeira linha e primeira coluna do inicio ao fim.
2 Inicializag@o dos caracteres das seqiiéncias 1 ¢ 2 que serdo comparadas e apresenta¢do dos
mesmos nos respectivos vetores da linha e da coluna.
3 Calculo para realizar o preenchimento do restante da matriz
4 Busca e retorna o maior valor dentro da matriz.
5 Calculo para realizar o procedimento traceback, o qual retorna o melhor alinhamento entre
as seqiiéncias analisadas e comparadas.

A tabela 4 apresenta o nimero de estados e suas respectivas descricdes no algoritmo global em VHDL. O algoritmo
global precisou de 5 estados, enquanto o algoritmo local de 6 estados (um adicional ao algoritmo global, que permite
calcular o maior valor dentro da matriz). Os estados do algoritmo local sdo mais bem definidos na tabela 5.

Desta forma, os algoritmos global e local foram descritos em VHDL e simulados usando o recurso de sintese do FPGA e
obtiveram-se dados de desempenho em hardware. Apds esta descri¢do fez-se o uso do recurso da implementagdo dos
mesmos, usando apenas duas familias da ferramenta Xilinx Foundation Series [Xilinx, 2006]. E importante ressaltar que
arrays (arranjos) multidimensionais geralmente ndo sdo suportados pela ferramenta de sintese (synthesis) e por este
motivo as familias da ferramenta Xilinx que conseguiram suportar a implementagdo dos arrays usados nos algoritmos
foram apenas:

O Familia : VIRTEX, Dispositivo V800FG680, Velocidade: -6; e
O Familia: VIRTEXE, Dispositivo: V812EFG900, Velocidade: -8.

Os tempos gerados pela ferramenta Xilinx representam o tempo necessario que o circuito que implementa todas as
operagdes que executam os algoritmos global e local. Esses dados estdo relacionados aos atrasos para gerar a saida
desejada de um determinado circuito. Este tempo € o resultado da soma do tempo de 16gico mais o de roteamento em
FPGA do circuito digital. Importante ressaltar que a tabela 6 exibe as estatisticas temporais em nanosegundos, para uma
seqiiéncia de tamanho 10 caracteres.

Tabela 6 Temporizag@o dos algoritmos global e local em VHDL com as familias VIRTEXE e VIRTEXE.

Tempo de | Tempo de | Atraso Total | Freqiiéncia de
Algoritmos Logica | Roteamento Operagao
Global 10.878 ns | 36.590 ns 47.468 ns 21.067 MHz
VIRTEX 229% | 77.1%
V800FG680 Local 10.900 ns | 41.518 ns 52.418 ns 19.077 MHz
20.8% 72.9%
Global 7.161 ns 37.674 ns 44.835 ns 22.304 MHz
VIRTEXE 16.0% 84.0%
V812EFG900 Local 7.089 ns 40.542 ns 47.631 ns 20.995 MHz
14.9% 85.1%




Observa-se um tempo de logica menor para a familia VIRTEXE em relacdo a familia VIRTEX. Conforme visto na
se¢do 3, percebe-se novamente que o algoritmo local requer mais tempo de execug@o em relagdo ao algoritmo global.
Neste caso, as diferencas sdo respectivamente de 10% e 6.2% para as placas Virtex e Virtex E. Lembrar que essa
diferenca, para um tamanho de 10 caracteres, foi de 27% para a implementagdo em C. Isto quer dizer que em hardware
as diferencas sdo menores.

Pode-se observar entdo que as estatisticas temporais ndo sofrem grandes diferengas quando se mapeiam esses algoritmos
em diferentes FPGAs, uma vez que, os algoritmos implementados t€ém pequenas diferengas, ou seja, nota-se isso nos
estados da tabela 4 e 5.

Também foi possivel mudar o tamanho das seqiiéncias, considerando 8, 10 e 15 caracteres. Na tabela 7 se observa o
tempo (em nanosegundos) da implementagdo dos algoritmos de alinhamento global e local em sofiware, (usando a
linguagem de programacdo C e execucdo em umMPentium IV 1.66 GHz). J4 a tabela 8 apresenta os tempos (também
em nanosegundos) da implementacdo em hardware (FPGAs), obtidos usando a ferramenta Xilinx. Para uma melhor
visualizacdo, a figura 4 mostra o tempo de execu¢@o das nossas implementagdes, dos algoritmos global e local tanto em
C quanto em VHDL, utilizando a familia VIRTEX V800FG680.

Tabela 7 Performance da implementagao em software (em C).

Tamanho da Seqiiéncia Global Local
8 caracteres 216.000 ns 156.000 ns
10 caracteres 220.000 ns 160.000 ns
15 caracteres 750.000 ns 744.000 ns

Tabela 8 Performance da implementag@o em hardware (em FPGA).

VIRTEX V800FG680 | VIRTEX E V812EFG900
Global Local Global Local
Tamanho da Seqiiéncia
8 caracteres 47468 ns | 52.418 ns | 44.835ns 47.631 ns
10 caracteres 45902 ns | 55.065ns | 44.748 ns 51.117 ns
15 caracteres 57.445ns | 67.476ns | 50.887 ns 62.626 ns

Tempo de execugdo em nanosegundos
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Figura 4 Comparagdo das implementagdes em software e hardware

Nesta figura 4 é possivel observar que a execugdo em hardware (usando FPGAs) ¢ mais rapida do que a implementagdo
em software em C executando em um computador moderno Pentium IV 1.66 GHz. A nossa implementacdo em
hardware somente foi possivel para seqiiéncias de tamanho 8, 10 e 15 caracteres, resultado similar ao obtido por Lozano
(2006), que fez um processador sistélico em FPGAS da Altera para seqiiéncias de tamanho de até 7 caracteres, obtendo
um atraso também similar, de 43 ns.



Ap6s ter realizado as implementagdes dos algoritmos de alinhamento global e local, das seqiiéncias genéticas de DNA,
utilizando a técnica de programagdo dindmica, tanto em nivel de software (em C) quanto em nivel de hardware (VHDL
e prototipados em FPGA) foi possivel comparar os nossos dados com aqueles obtidos para outras plataformas. A tabela
9 oferece informagdes referentes aos caracteres processados por segundo (CPS — Characters Processed per Second) para
a implementac@o do algoritmo BioSCAN (também implementado em C) em plataformas paralelas.

Tabela 9 CPS - Caracteres Processados por Segundo [Hoffman 1993].

Tamanho das seqiiéncias
Sistemas 10 50 100 500 1000 5000
BioSCAN 1.979.583 1.979.583 1.979.583 1.979.583 1.979.583 1.979.583
Sun 690 5.776.729 1.235.597 625.385 125.359 62.629 12.489
Convex 240 6.423.184 2.953.318 1.733.355 371.772 189.344 39.535
MasPar-1 1.162.529 1.160.915 1.160.850 1.161.847 1.161.107 1.154.186

Nos utilizamos a seguinte considerag¢do: Se para uma seqiiéncia de 10 caracteres, o circuito precisou um tempo medido
em nanosegundos, entdo, calculamos quantos caracteres ele consegue processar em um segundo. No algoritmo global,
usando a familia VIRTEX V800FG680, obteve-se um tempo de 45.902 ns.

Entdo: (1 seg * 10 caracteres / 45.902 ns) = 10/45.902%10” = 217.864.923 CPS.

Comparados com os sistemas da tabela 4.6, onde aparece o valor de CPS para as respectivas implementagdes desses
algoritmos em linguagem de alto nivel e plataformas especiais de hardware, e observando o mesmo tamanho de
seqiiéncia de 10 caracteres, podemos dizer que a nossa implementacdo em Ahardware mostrou-se mais rapida do que os
sistemas apresentados na tabela 10.

Tabela 10 Comparagdo com Sistemas Conhecidos.

Sistemas CPS Quantidade de vezes mais lento
Morony 217.864.923 1
BioSCAN 1.979.583 110
Sun 690 5.776.729 37.7
Convex 240 6.423.184 33.9
MasPar-1 1.162.529 187.4
Sistolico [Lozano, 2006] 217.864.923 1

Finalmente, ao comparar os dados em software e hardware neste artigo, nota-se a diferenga significativa nos tempos de
execugdo, visto que as performances em hardware sdao melhores do que as versdes em software. Nao obstante, os bons
resultados obtidos, seria interessante analisar seqiiéncias com tamanhos variados e maiores em hardware, ja que nao se
conseguiu que a ferramenta Xilinx suportasse a implementagdo para tamanhos de seqiiéncias maiores a 15 caracteres.

5. Conclusoes

Neste trabalho foram implementados, tanto em sofiware usando a linguagem de programagdo C quanto em hardware
(usando VHDL e FPGA), os algoritmos de alinhamento global e local, ou melhor, conhecidos como Needleman-Wunsch
e Smith-Waterman, respectivamente. Com os dados de desempenho obtidos (usando o tempo de execucdo) desses
algoritmos, a versdo em nivel de hardware usando VHDL e FPGAs e sintetizando o circuito com a ferramenta Xilinx
Series Fundation é mais rapida do que uma implementacdo em nivel de software utilizando a linguagem de programagao
C e computadores pessoais modernos, tais como Pentium IV 1.66 GHz.

Em software, foram comparadas seqiiéncias com tamanhos de até 1000 caracteres ¢ em FPGA o hardware suportou
apenas tamanho com 15 caracteres. Para seqiiéncias de até 300 caracteres, a nossa implementagdo em software obteve
desempenho razoavel (tempo de execugdo compravel aos obtidos em maquinas paralelas). Ja para tamanhos maiores, as
outras implementacdes paralelas sdo bem melhores do que a nossa seqiiencial, motivando o uso de plataformas e
solugdes paralelas para tamanhos de grandes seqiiéncias.

Foi possivel implementar os algoritmos acima descritos utilizando tecnologia FPGA da Xilinx, porém somente as placas
VIRTEX e VIRTEXE conseguiram suportar esses algoritmos, onde as seqiiéncias de DNA analisadas e comparadas
conseguiram suportar seqiiéncias com tamanho maximo de 15 caracteres. A utilizagdo de recursos espaciais do FPGA ¢
pequena, o que sugere a possibilidade de usar a implementacdo para seqiiéncias de tamanho maior.



Observando os resultados obtidos, percebe-se que a implementa¢do em hardware apresentou tempo de execugdo mais
rapido que alguns sistemas amplamente usados, tais como: BioSCAN, Sun 690, Convex 240 e¢ o MasPar-1 que
implementam os algoritmos em linguagem de alto nivel e os executam em hardware com maior capacidade de
processamento.

Portanto, FPGAs parecem ser uma alternativa para resolver o problema dos algoritmos destinados ao alinhamento e a
compara¢do de seqiiéncias genéticas, uma vez que esta tecnologia, FPGA, permite baixos custos e ganho em tempo de
execucao.

Como trabalhos futuros, sugere-se realizar mais otimizagdes, paralelizar os calculos, com o objetivo de diminuir os
recursos espaciais do FPGA e aumentar a velocidade de processamento dos algoritmos de seqiienciamento genético.
Seria interessante propor novos algoritmos e/ou implementacdes, a fim de contribuir para solucionar o problema do
seqiienciamento de gens, implementagdes como por exemplo: mais placas FPGAs funcionando em paralelo. Também
propor outras técnicas para otimizar a velocidade de processamento como pipeline, técnicas de paralelismo e o uso de
outras tecnologias como por exemplo SoC - System on Chip.

Seria interessante também propor novas arquiteturas, tais como: sistdlica, MIMD e realizar as respectivas
implementagdes em FPGAs, assim como fazer comparagdes e a respectiva analise de desempenho.
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