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Streszczenie

Problem dopasowania krétkich sekwencji DNA pochodzi z badan gene-
tycznych. Do odczytywania DNA wykorzystuje sie sekwencery, w wyniku
dziatania ktérych otrzymuje sie serie krotkich fragmentéw danego DNA
(ang. short-reads). Takie odczyty poréwnuje si¢ do zadanego genomu refe-
rencyjnego — celem jest znalezienie dla kazdego odczytu miejsca w genomie
referencyjnym, ktore jest identyczne lub podobne do tego odczytu.

7 algorytmicznego punktu jest to problem niedokladnego dopasowa-
nia wielu wzorcéw do zadanego tekstu, przy czym pracujemy na alfabecie
4-literowym (litery A, C, G, T). Mozliwo$¢ niedoktadnego dopasowania
sprawia, ze znalezienie wystapien wzorcéw wymaga duzo czasu pracy pro-
cesora. Opracowano kilka technik, ktére sa wykorzystywane do rozwiazania
tego problemu — ich zréwnoleglenie dokonuje sie w wiekszosci w oparciu
o wspdélng pamied.

Niniejsza praca stanowi przeglad algorytméw niedokladnego dopaso-
wania wzorca do tekstu, analizuje mozliwo$é¢ ich zréwnoleglenia i przed-
stawia implementacje tego problemu w srodowisku rozproszonym — wielu

procesoréw komunikujacych sie ze soba, bez wspdldzielenia pamieci.






1 Przedstawienie problemu

W tym rozdziale przedstawiony jest problem, ktoremu ta praca jest poswigcona,

wraz z jego wariantami i typowymi parametrami.

1.1 Dopasowanie wzorca do tekstu

Problem dopasowania wzorca do tekstu, czy inaczej nazywajac, wyszukiwania
wzorca w tekscie (ang. pattern matching), jest jednym z najbardziej podsta-
wowych probleméw w dziedzinie algorytmow tekstowych. Problem definiujemy
nastepujaco: dla tekstu (ciagu znakéw) t = tits...1t, 1 wzorca (ciagu znakow)
D = P1P2 - . . Pm, znalezé wszystkie wystapienia wzorca p w tekscie t, czyli wszyst-
kie pozycje i takie, ze t; ;1m-_1 = titiv1...tizm—_1 = p. Rownosc¢ dla ciggéw oznacza
réownos¢ na kazdej pozycji, czyli w tym wypadku ¢;4,_1 = p;, dla 1 < j <m.

W zaleznosci od potrzeby mozna rozwazaé¢ inne warianty problemu dopa-
sowania wzorca: tylko odpowiedZ na pytanie czy wzorzec wystepuje w tekscie,

wskazanie pierwszego wystapienia, podanie liczby wystapien wzorca w tekscie.

1.2 Niedoktadne dopasowanie wzorca do tekstu

W ramach problemu niedoktadnego dopasowania (ang. approxzimate string mat-
ching lub rzadziej uzywane ineract matching) mozna wyrézni¢ dwa problemy:
dopasowanie z pomytkami (ang. string matching with mismatches) oraz bardziej
ogblne dopasowanie z réznicami (ang. string matching with differences) [1]. W li-
teraturze ten drugi problem wystepuje takze pod nazwa dopasowanie z btedami
(ang. string matching with errors) [2, rozdziat 7.1.8].

Kluczowe pojecie dla niedoktadnego dopasowania to odleglo$é¢ edycyjna
(ang. edit distance). Dla stowa a = ajay . .. a; definiujemy operacje:

e zamiana symbolu na pozycji ¢ na symbol x, stowo a zmienia sie w stowo

ay...0; 1T0;yq ... a4

e wstawienie symbolu x na pozycji i, powstaje ay ...a;_1xa;...a,

e usuniecie symbolu na pozycji ¢, powstaje aj ... a;— 111 - .. qy.

Odlegtos$¢ edycyjna to miara podobienstwa dwoch wyrazow do siebie. Dla
dwoch stow a i b, definiujemy edit(a, b) jako najmniejsza ilosé¢ wyzej wymienio-
nych operacji potrzebnych do zamiany wyrazu a na b. Odleglosé¢ edycyjna spet-
nia warunki metryki. W literaturze wystepuje takze jako odlegtos¢ Levenshteina

(ang. Levenshtein distance) [2].



Majac zdefiniowang odlegto$é¢ edycyjng, mozemy zdefiniowaé¢ problem do-
pasowania z k bledami: dla tekstu t, wzorca p i danej liczby naturalnej k,
znalez¢ wszystkie takie pozycje i, ze dla pewnego j zachodzi edit(t; j,p) < k.
Innymi stowy — znalez¢ wszystkie wystapienia wzorca p w tekscie ¢, dopuszczajac
mozliwos¢ co najwyzej k operacji edycji. Gdy k£ = 0 mamy problem doktadnego
dopasowania (ang. exact matching) czyli problem wyszukiwania wzorca w tek-
Scie.

Prostszy problem dopasowania z k pomytkami jest zdefiniowany analo-
gicznie, z tym ze dopuszcza sie tylko mozliwos¢é zamiany jednej litery na druga,
nie mozna usuwacé i wstawia¢ innych liter. Taka odlegtos¢ wyrazow jest znana
jako odlegtos¢ Hamminga [2].

W literaturze jako problem niedoktadnego dopasowania domy$lnie przyjmuje
sie problem dopasowania z k£ btedami. Podobnie jak w przypadku dopasowania
wzorca w tekscie, mozemy rozwazaé¢ warianty: odpowiedZ na pytanie czy da sig
dopasowaé wzorzec do tekstu przy zadanej ilosci btedow, wskazanie wszystkich

mozliwych dopasowan, dopasowanie o najmniejszej ilosci btedow.

1.3 Dopasowania krotkich sekwencji DNA

Problem dopasowania sekwencji DNA pochodzi z bioinformatyki (ang. sequence
alignment). W zwiazku z rozwojem technologii sekwencjonujacych DNA, potra-
figcych odczytywaé duze ilosci krotkich fragmentéw DNA, pojawito sie nastepu-
jace zagadnienie: dopasowaé wiele matych fragmentéw DNA (ang. short-reads)
do duzego genomu referencyjnego. Dopasowanie moze zawieraé¢ btedy.

Typowo genom referencyjny jest dtugosci rzedu 1Gbp, gdzie jednostka bp
oznacza pare zasad (ang. base pair), ktéra w zaleznosci od typu i utozenia mo-
zemy zapisa¢ jako A, C, G lub T (patrzymy na jedna helise). Zbiér odczytéw
zawiera z kolei 50-200 milionéw krétkich fragmentow DNA, kazdy o ditugosci
z przedziatu 32-100 bp [3].

Z algorytmicznego punktu jest to problem niedoktadnego dopasowania wielu
krotkich wzorcow do bardzo duzego tekstu w jezyku nad alfabetem czterolite-
rowym. W niniejszej pracy wlasnie w ten sposéb bedziemy patrze¢ na problem

dopasowania krotkich sekwencji DNA.



2 Przeglad algorytmoéw dla problemu

dopasowania z bledami

Niniejszy rozdziat przedstawia algorytmy dla problemu niedoktadnego dopaso-
wania. Punktem wyjscia sa algorytmy wyszukiwania wzorca w tekscie (problem
doktadnego dopasowania), ktére pozwalaja wyrobié¢ sobie oglad na techniki sto-

sowane w tej dziedzinie.

2.1 Algorytmy wyszukiwania wzorca w tekscie

W tej czesci przedstawione sg algorytmy doktadnego dopasowania. Jako, ze pro-
blem ten nie jest gtowna czeScia pracy, algorytmy sa przedstawiane w zwiezty
sposob, bez doktadnego uzasadniania poprawnosci i czasu dziatania. Tekst ozna-

czamy jako t = tyty...1,, wzorzec jako p = pips ... Dpm.

2.1.1 Metoda brute-force (wyszukiwanie “naiwne”)

Najprostsze wyszukiwanie, opisywane w literaturze w ramach wprowadzenia do
bardziej zaawansowanych algorytméw [2, r. 7.1.1], [4, r. 32.1]. Dla kazdej pozycji
1 <i<n+1-—m w tekscie t probujemy wprost dopasowa¢ wzorzec p. Dopa-
sowanie odbywa si¢ poprzez poréwnywanie kolejnych liter ¢, ; == p;, gdzie j

przebiega od 1 do m. Pesymistyczny czas dziatania O(nm).

2.1.2 Algorytm Knutha-Morrisa-Pratta (KMP)

Podstawowy algorytm prezentowany w literaturze, ktory dziata w czasie linio-
wym [2, r. 7.1.2], [4, r. 32.4], [5, r. 3.1]. Wyszukiwanie wzorca odbywa si¢ z uzy-
ciem tablicy prefikso-sufiksowej W dla wzorca p (w [4] nazywanej funkcja pre-
fiksowa). Wartos¢ W{i] to dlugosé najdtuzszego prefiksu wlasciwego stowa p;_;
(prefiksu réznego od catego stowa), ktory jednoczesnie jest sufiksem p;._ ;.
Wyszukujac wzorzec w tekscie, czytamy tekst litera po literze i aktualizuje-
my wartos¢ okreslajaca ile pierwszych znakéw wzorca mozna dopasowaé konczac
na obecnej pozycji w tekscie. Jesli na pozycji ¢ mogliSmy dopasowaé j znakéw
(czyli t;i_j11.; == p1.j) to dokonujemy pordéwnania t;11 == p;+1. Jesli znaki
sg takie same — zwickszamy j o 1 i przechodzimy do kolejnego znaku w tekscie
(1 =i+1). Jesli nie — zmieniamy j na kolejne mozliwe dopasowanie, ktére odczy-

tujemy wtasnie z tablicy prefikso-sufiksowej, tj. j = W[j] i ponawiamy poréw-



nanie ze znakiem wzorca. Gdy j = 0 wtedy dokonujemy ostatniego poréwnania
i przechodzimy do kolejnego znaku, przy czym jesli ¢;,7 == p; to ustawiamy
j = 1, w przeciwnym wypadku zostawiamy j = 0. Gdy w ktoryms$ momencie
7 = m, wtedy znalezliémy wystapienie wzorca w tekscie.

Czas dzialania to O(n+m). Potrzebujemy O(m) czasu na preprocessing, czyli
budowe tablicy prefikso-sufiksowej dla wzorca. Majac ja, wyszukujemy wzorzec

w dowolnym tekscie w czasie O(n), to jest w czasie liniowym od dtugosci tekstu.

2.1.3 Algorytm Boyera-Moora

Algorytm opisywany w literaturze [2, r. 7.1.3], [5, r. 4.1], o nastepujacym ogdl-
nym dziataniu: idziemy od lewej do prawej przez tekst i probujemy przypasowacé
wzorzec do tekstu, tak by zaczynal sie na danej pozycji. Jednakze samo dopaso-
wanie wzorca wykonujemy od prawej do lewej, a przesuniecia pozycji startowej
wykonujemy na podstawie wczesniej policzonej tabeli D.

Opisujac dziatanie bardziej szczegdétowo, chcac dopasowaé wzorzec na pozy-
cji ¢ zaczynamy porownywacé znaki t;,,,_1 == pp,, nastepnie t; 1, 2 == Pm_1,
itd. Poréwnujemy je az uda sie dopasowaé calty wzorzec (wtedy zwracamy miej-
sce dopasowania) albo wystapi réznica znakow. Zalézmy, ze doszto do takiej
na pozycji j we wzorcu, czyli tiy; itm—1 == Djt+1..m Oraz tiy;—1 # pj. Wtedy
korzystajac z wczesniej policzonej tablicy D, dokonujemy przesuniecia miejsca
poczatku kolejnego poréwnywania, czyli i = i + D][j].

Tablica D jest liczona w preprocessingu na podstawie wzorca i jest tak wy-
pelniona, zeby przesuniecie i = i + D[j] bylo bezpieczne, tzn. zeby wiedzac, ze
titj.itm—1 == Dj+1..m Oraz t;y;_1 # p; wynikalo stad, ze wzorca nie da si¢ do-
pasowaé na zadnej pozycji [i,i + D[j] — 1]. Istnieja rézne sposoby i ulepszenia
jak policzy¢ te tablice.

Czas wypelniania w preprocessingu tabeli D jest liniowy od dlugosci wzorca
i rozmiaru alfabetu [2] lub w innej wersji liniowy od dlugosci wzorca [5]. Czas
wyszukiwania pierwszego wystapienia wzorca w tekscie (lub stwierdzenia jego
braku) wynosi O(n). Pesymistyczny czas dzialania algorytmu wynosi O(nm).
Jest tak dlatego, ze po wykonaniu przesunigcia mozemy ponownie porownywac
te same litery. Istnieje jednak ulepszenie algorytmu, ktéra daje czas O(n + rm),
gdzie r to liczba wystapien wzorca w tekscie [5, r. 4.3]. W praktyce algorytm
Boyera-Moora moze jednak by¢ szybszy niz KMP, gdyz nie wszystkie znaki tekstu

musza by¢ przetworzone, co zmniejsza liczbe wykonanych poréwnan.
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2.1.4 Algorytm Rabina-Karpa

Kolejnym algorytmem przedstawianym w literaturze jest algorytm Rabina-Karpa
(2, r. 7.1.5], [4, r. 32.2]. Wykorzystuje on hashowanie do wyszukiwania wzorca
w tekscie. Obliczamy hash dla wzorca, a nastepnie liczymy hash dla kazdego
podstowa tekstu dtugosci m. Jedli hash ktéregos podstowa jest rowny hashowi
wzorca, to wtedy dokonujemy poréwnania znak po znaku. Liczenie hashu dla
podstéw realizujemy w nastepujacy sposob: liczymy hash dla pierwszego podsto-
wa (stowa utworzonego przez pierwsze m liter tekstu), a nastepnie przesuwajac
sie w prawo uaktualniamy hash.

Funkcja hashujaca, ktéra umozliwia tatwe obliczanie z poprzedniej wartosci

jest postaci:
h(tiitm-1) = LR™ 4+t R™ 2 4+ 4 tipm 1 RO (2.1)

Wtedy obliczenie hashu podciggu dtugosci m zaczynajacego si¢ na pozycji ¢ + 1

na podstawie wartos$ci hashu dla podciggu zaczynajacego sie na pozycji ¢, to:
h(tivtivm) = (h(tiizm—1) — tLiR™ YR+ tism. (2.2)

Dziatania wykonujemy w arytmetyce modularnej.

Czas preprocessingu to O(m), tyle czasu potrzebujemy na obliczenie hashu
wzorca. Wyszukiwanie wzorca w teksécie zajmuje O(n + rm), gdzie r to liczba
podstéw o tym samym hashu co wzorzec (O(n) zajmuje policzenie wszystkich
hashéw, O(rm) zajmuje poréwnanie znak po znaku ze wzorcem stow o takim

samym hashu).

2.1.5 Algorytm Aho-Corasick

A. V. Aho i M. J. Corasick w swojej pracy [6] przedstawili bardzo uzyteczng me-
tode do wyszukiwania wielu wzorcow w tekscie. Dla zadanego zbioru wzorcow P
tworzymy drzewo trie. Jest to drzewo, ktorego krawedzie sg etykietowane litera-
mi alfabetu. Wierzchotkowi odpowiada wyraz powstaly z konkatenacji znakéw
na Sciezce z korzenia do tego wierzchotka. Takie drzewo sprawia, ze jesli kilka
wyrazéw ma wspolny prefiks, to cze$é¢ Sciezki do wierzchotkéw odpowiadajacych
tym wyrazom jest wspoélna.

Tak zbudowane drzewo uzupelniamy do automatu. Z kazdego wierzchotka

(stanu) bedzie wychodzi¢ krawedz dla kazdej litery alfabetu. Dla wierzchotka
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odpowiadajacego stowu W, przejscie litera a ma prowadzi¢ do stanu odpowia-
dajacego stowu Wa. Jesli w drzewie z wierzchotka W wychodzita krawedz a,
zostaje ona bez zmian. Jesli niebyto takiej krawedzi, to znaczy ze Wa nie wy-
stepuje w drzewie (nie jest prefiksem zadnego wzorca). Wtedy krawedZ a ma
prowadzi¢ do najdhuzszego sufiksu Wa wystepujacego w drzewie.

Przyktadowo: dla drzewa trie zbudowanego dla wzorcéw aab, abbaa, babab,
jesli jestesmy w stanie odpowiadajacym abba, to krawedz a prowadzi do abbaa,
natomiast krawedz b prowadzi do najdhuzszego sufiksu stowa abbab wystepujacego
w drzewie, czyli do bab.

Automat buduje sie wypetiajac w kolejnosci BFS (przeszukiwanie wszerz
z ang. breadth-first search) funkcje przejscia next(s,a). Uzywa sie w tym ce-
lu liczonej na biezaco pomocniczej funkcji fail(s), ktora dla stanu s prowadzi
do najdtuzszego wystepujacego w tym drzewie wlasciwego sufiksu stowa odpo-
wiadajacego temu wierzchotkowi. Zaleznos¢é next od fail jest nastepujaca: jesli
w stanie s nie byto w drzewie krawedzi a, to next(s,a) = next(fail(s),a). Przy
obliczaniu kolejno$¢ BFS jest kluczowa, gdyz gwarantuje nam, ze przetwarza-
jac stan s, funkcja przejécia dla fail(s) bedzie juz policzona (BFS przetwarza
stany w kolejnosci odlegtosci od korzenia, a fail(s) znajduje sie blizej korzenia
niz s). Przyjmuje sie, ze wzorce nie zawieraja sie w sobie. Jesli tak nie jest, trzeba
w drzewie odpowiednio oznaczy¢ stany, odpowiadajace znalezieniu wzorca.

Majac taki automat, przy wyszukiwaniu wystapien wzorcéow ze zbioru P
w tekscie t, wezytujemy tekst litera po literze i chodzimy po naszym automa-
cie, uzywajac funkcji przejscia. W momencie dojscia do stanu odpowiadajacego
ktoremus ze wzorcoOw — mamy wystapienie wzorca w tekscie.

Czas dziatania algorytmu jest zalezny od rozmiaru alfabetu. Preprocessing
zajmuje O(M|X]), gdzie M to sumaryczna dtugo$é wszystkich wzorcow ze zbio-
ru P, a3 to alfabet. Wynika to z potrzeby policzenia funkcji przejscia dla kazdego

stanu. Majac zbudowany automat wyszukiwanie zajmuje juz tylko O(n) czasu.

2.1.6 Metoda shift-or

G. H. Gonnet i R. Baeza-Yates [2, r. 7.1.7] prezentuja ciekawa technike wyszuki-
wania wzorca w tekscie. Pracujemy w niej na m-bitowych maskach, gdzie m to
dtugos¢ wzorca. Dla kazdej litery alfabetu tworzymy na poczatku maske, w kto-
rej i-ty bit jest rowny 0 jesli we wzorcu i-ty znak jest réwny tej literze. Maske

dla litery a oznaczmy przez mask[a].
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Na potrzeby wyszukiwania wzorca w tekscie trzymamy maske match-mask,
w ktorej i-ty bit jest réwny 0, jesli ostatnie ¢ znakéw przeczytanego tekstu jest
rowne pierwszym ¢ znakom wzorca. Wyszukiwanie rozpoczynamy od maski z sa-
mymi jedynkami (brak dopasowania) i od pozycji w tekscie 7 = 0. W kazdym
kroku aktualizujemy maske i przechodzimy do kolejnego znaku (j = j + 1).
Wrzorzec zostaje dopasowany jesli m-ty bit maski wyniesie 0.

Aktualizujac maske dla pozycji 7 wykonujemy operacje, od ktérej nazwe bie-

rze ta metoda:

match-mask = (match-mask < 1) | mask|text]j]]. (2.3)
Uaktualnia sie ona odpowiednio: match-mask[i + 1] == 0 wtedy i tylko wtedy,
gdy poprzednio match_mask[i] == 0 oraz mask[text|j]][i + 1] == 0. Oznacza

to, ze aby (i + 1) znakéow pasowalo do pozycji j, musiato do wezedniejszej po-
zycji (poprzednia warto$¢é maski) pasowac i znakéw oraz aktualnie czytany znak
tekstu (text[j]) musi by¢ réwny (i 4 1)-szemu znakowi we wzorcu. Za to ostatnie
sprawdzenie odpowiada wlasnie warunek mask[text[j]][i + 1] == 0.

Czas dzialania liczony w operacjach na maskach wynosi O(|X| + m + n).
W fazie preprocessingu liczone sg maski dla kazdego znaku alfabetu co wyma-
ga O(|X| + m) operacji na maskach. W fazie wyszukiwania wzorca w tekscie

w kazdym kroku aktualizowana jest maska, co daje O(n) operacji na niej.

2.1.7 Wyszukiwanie z uzyciem tablicy sufiksowej

Tablica sufiksowa SA to tablica, w ktérej SA[i] zawiera pozycje i-tego leksy-
kograficznie sufiksu danego stowa (czyli pozycje na ktérej rozpoczyna sie ten
sufiks). Jak podaje literatura [5, r. 5.6] da sie ja stworzyé¢ w czasie liniowo-
logarytmicznym od dtugosci stowa.

Majac zbudowang tablice sufiksowg dla tekstu, tatwo w nim wyszukaé zadany
wzorzec. Wszystkie jego wystapienia w tekscie przedtuzone do konca tekstu, to
sufiksy o tym samym prefiksie (ktérym jest wlasnie wzorzec), a wiec wystepuja
one w spojnym obszarze tablicy sufiksowej. Z racji na porzadek leksykograficz-
ny, mozemy binarnie wyszuka¢ pierwsze i ostatnie wystapienie wzorca. Pozwala
nam to znalez¢ wszystkie wystapienia wzorca w czasie O(mlog (n)+r), gdzie r to
liczba wystapien wzorca w tekscie. Sktadnik mlog(n) odpowiada za wyszukiwa-
nie binarne: O(log (n)) poréwnan, kazde wykonujemy w czasie O(m). Sktadnik r

odpowiada za odczytanie wartosci tablicy SA w znalezionym przedziale.

13



2.1.8 Wyszukiwanie z uzyciem transformaty Burrowsa-Wheelera

H. Lii R. Durbin [3] opisuja ciekawa metode wyszukiwania wzorca. Dla tekstu ¢
obliczamy tablice sufiksowg SA. Nastepnie obliczamy transformate Burrowsa-

Wheelera, zdefiniowana nastepujaco

Za to (pojawia sie dla SA[i] == 1) przyjmujemy specjalny symbol $, mniejszy
leksykograficznie od wszystkich symboli alfabetu. Na BWT mozna popatrzeé jako
na stowo powstate z liter bezposrednio poprzedzajacych sufiksy danego wyrazu,
przy czym litery te sczytujemy zgodnie z kolejnoscig leksykograficzng sufiksow.

Jak wspomnieliSmy w poprzednim paragrafie, jesli wzorzec W wystepuje
w tekscie, to odpowiada mu spojny fragment tablicy sufiksowej — sg to sufik-
sy dla ktorych jest prefiksem. Oznaczmy krance tego przedziatu przez R(W)
oraz R(W) (sa to odpowiednio najmniejszy i najwiekszy leksykograficznie sufiks,
ktorego prefiksem jest ). Dla e (pustego stowa) R(e) = 1 oraz R(e) = n.

Oznaczmy przez C(a) ilo$¢ znakéow tekstu ¢ mniejszych leksykograficznie od
litery a oraz przez O(a,i) liczbe wystapien znaku a w BWT; ;. Okazuje sie
wtedy, ze jesli W wystepuje w tekscie ¢, to:

R(aW)=C(a) +O(a, R(W) —1) + 1,

R C(a) + O(a, R(W)),

B (2.5)

i R(aW) < R(aW) wtedy i tylko wtedy, gdy aWW réwniez jest podstowem .

Wzory te da sie do$¢ prosto uzasadni¢. Kazde wystapienie alW w tekscie po-
ciaga za soba wystapienie W. Powyzsze wzory realizujg odwrotne spojrzenie —
pytamy, ktore z wystapien W w tekscie poprzedza litera a. Kazda taka sytuacja
daje nam wystapienie al¥. We wzorze na R(aW), sktadnik C(a) odpowiada za
zliczenie wszystkich sufikséw leksykograficznie mniejszych od tych zaczynajacych
si¢ na litere a. Sktadnik O(a, R(W) — 1) méwi z kolei, ile sposrod sufikséw za-
czynajacych sie na a jest leksykograficznie mniejszych od tych zaczynajacych sie
na aWW. Dostajemy wiec, ze sufiksy zaczynajace sie na aWW jesli wystepuja, to od
pozycji R(aW) = C(a) +O(a, R(W)—1)+ 1. Analogicznie ttumaczy si¢ R(aW),
przy czym tam liczona jest pozycja gdzie koncza sie sufiksy leksykograficznie nie
mniejsze niz te, zaczynajace sie od alV.

Taka zalezno$¢ pozwala, po uprzednim preprocessingu tekstu, wyszukiwaé
w nim dowolny wzorzec w w bardzo szybki sposéb w czasie O(|w]), tylko za

pomocy iteracyjnego wyliczania wartosci R i R, poczawszy od stowa pustego.
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2.2 Algorytmy niedokladnego dopasowania wzorca

w teksScie

W tej czesci przedstawione sa algorytmy dla gtéwnego problemu — niedoktadnego
dopasowania wzorca w tekscie, przy zadanej dopuszczalnej ilosci btedow. Tekst
oznaczamy jako t = tqty ... t,, wzorzec jako p = pi1ps . .. pm, liczba dopuszczanych
btedéw to k.

2.2.1 Programowanie dynamiczne

Podstawowy algorytm dla problemu niedoktadnego dopasowania wzorca jest bar-
dzo podobny do sposobu liczenia odlegtodei edycyjnej dwoch stow [5, r. 11.1].
Jest to programowanie dynamiczne, opisywane w wiekszosci pozycji zwiazanych

z problemem niedoktadnego dopasowania [1], [2, r. 7.1.8], [5, r. 11.3], [7].

0111213 ]4]5]6[7|81]9
alb|/b|d|lald|c|b|c

0 0[0]0]0]0]0]0]O|O0O|O
1l alfl|0j1|1}/1]0]1|1|1]1
2 d|2(1|1[|2|1/1]0]1]2]|2
3 b|3|2|1]1]2|2]1]1]1]2
4 bl4|3|2]1]2|3]2]2]1]2
5 ¢|54]3]2]|2]|3|3|2]2]1

Rysunek 2.1: Tablica D dla dopasowania wzorca adbbc w tekscie abbdadcbc

Wypelniamy tabele D[0...m][0...n| tak, aby d, ; = D[i][j] bylo réwne mi-
nimalnej odleglosci edycyjnej pomiedzy pierwszymi ¢ znakami wzorca a jakims$
podstowem tekstu ¢, konczacym si¢ na pozycji j, czyli

dij = min (edit(p1. i, tq.;5)) (2.6)

1<g<i+1

(dopuszczamy ¢ = j+1, wtedy ¢;41.. j oznacza stowo puste). Inicjujemy pierwszy
rzad w tabeli dy; = 0 (dopasowanie pustego stowa nie wymaga zadnych edycji)
oraz pierwszg kolumne d; = i (dopasowanie stowa dlugosci i do pustego stowa

wymaga ¢ usunie¢). Dla pozostatych wartosci (1 < i < m,1 < j < n) zachodzi

d@j = min(di_l,j + 1, di,j—l + 1, di—l,j—l + (pl 7£ ij)) (27)
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Jest tak dlatego, ze najlepsze dopasowanie p; ; do jakiego§ podstowa t, ; po-
wstato albo z dopasowania p;_;—; do ¢, ; i usuniecia p;, albo z dopasowania p;_;
do t,.. j—1 1 wstawienia ¢; na koniec wzorca, albo z z dopasowania p; ;1 do ¢, ;1
oraz poréwnania znakoéw p; z t; — jesli byty rézne, potrzeba byto jeszcze jednej
edycji, zamieniajacej p; na t;.

Majac taka zalezno$¢ oraz wypelnione skrajne wartosci (pierwsza kolumne
i pierwszy rzad) mozemy wypetni¢ cata tablice idac w kolejnosci rzad po rzedzie
lub kolumna po kolumnie. Jesli ktoras z warto$ci w ostatnim rzedzie tej tablicy
wyniesie nie wiecej niz k, wtedy mozliwe jest dopasowanie wzorca. Doktadniej:
jesli dla jakiego$ j zachodzi d,, ; < k, to znaczy, ze robigc nie wiecej niz k edycji,
da si¢ dopasowac nasz wzorzec do sufiksu ¢, ;.

Rysunek 2.1 przedstawia wypeliona tablice D dla tekstu abbdadcbc i wzorca
adbbe. Dopuszczajac dwa bltedy mozemy dopasowaé wzorzec do tekstu konczac
na pozycjach 3,4, 7,81 9.

Czas dzialania algorytmu to O(mn). Tablica D jest zalezna zaréwno od tekstu

jak i wzorca, przy zmianie wzorca musimy wiec liczy¢ ja od nowa.

2.2.2 Wyszukiwanie za pomoca automatu

E. Ukkonen [7] przedstawia algorytm, w ktérym dla wzorca budowany jest auto-
mat, ktéry pozwala, w czasie liniowym od dlugosci tekstu, odpowiedzie¢ czy da
sie dopasowaé wzorzec przy zadanej liczbie btedow. Algorytm bazuje na standar-
dowym rozwigzaniu, opisanym w poprzednim podpunkcie. Stanem w automacie
jest kolumna z tablicy D. W fazie preprocessingu, kiedy tworzymy automat, roz-
wazamy wszystkie mozliwe przejscia, czyli jak zmienia sie kolumna pod wptywem
kazdej litery z alfabetu. Jesli w wyniku przejscia powstaje stan jakiego jeszcze
nie bylo, dodajemy go do kolejki stanow do przetworzenia. Na poczatku zaczy-
namy od stanu @ = (0, 1,2,...,m). Dla dowolnego stanu S przez S; oznaczamy
wartos¢ i-tej komoérki w kolumnie. Stan S jest akceptujacy jesli S, < k.
Obliczanie stanu B do jakiego trafimy z danego stanu A, idac dana literg x,
jest analogiczne do obliczenia (i + 1)-szej kolumny na podstawie i-tej kolumny
w standardowym algorytmie. Zaczynamy od przypisania By = 0, po czym kolejno
dlai=1,i=2,...,i = mobliczamy B; = min(B;_1+ 1, A;+1, A1+ (z # p;)).
Rysunek 2.2 ukazuje przyktadowy stan A = (0,1,2,1,1,2) i jego funkcje przej-
Scia, tj. do jakich stanéw przejdziemy idac literg a, b, ¢ lub d. Stan A odpowiada

czwartej kolumnie z tablicy D, przedstawionej jako przyktad w poprzednim pa-
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Gl |w| || O
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(a) przykltadowy stan A

NN = OO
N | =[N = O
RN NN O
NI NN = =D

(b) stany powstale z A po przejsciu odpowiednio litera a, b, ¢ lub d

Rysunek 2.2: Przyktad funkcji przejscia w automacie dla wzorca adbbe

ragrafie (rysunek 2.1), czyli jest to stan do jakiego dotrzemy ze stanu startowego
idac kolejno literami a, b, b.

Zauwazmy, ze jesli w ktéryms miejscu kolumny wpisana jest wartos¢ powy-
zej k, to w ciggu przeksztaltcen, ta warto$¢ nie wygeneruje juz mniejszej wartosci,
w szczegolnosci nie moze spowodowad, zeby na koncu innej kolumny byta wartosé
nie wieksza niz k. Oznacza to, ze ta wartos¢ nie moze sprawic¢, ze jakis pochodny
stan bedzie stanem akceptujacym. Mozemy wiec kazdg wartos¢ wieksza niz k
zamienia¢ na k + 1. Takie podejscie powoduje, ze liczba mozliwych stanéw ogra-
nicza sie do (k+2)™ (stan ma m-+1 wartosci z zakresu 0, 1, ..., k+1, ale pierwsza
warto$¢ zawsze jest rowna 0).

Kolejng obserwacja, ktora pozwala na oszacowanie ilosci mozliwych stanow
oraz ich zwarta reprezentacje, jest zaleznosé¢ sformowana przez Ukkonena jako

Lemat 1. Dla dowolnego stanu B:
B;—B;1 =-1,01lub 1, gdzie 1 <i < m. (2.8)

Lemat ten méwi, ze réznica sgsiednich wartosci w kolumnie nie przekracza 1.
Udowodnimy go indukcyjnie. Dla stanu startowego (B; = i) zaleznos¢ jest spet-

niona. Teraz pokazemy, ze jesli stan B powstal ze stanu A, dla ktoérego lemat
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zachodzi, to zalezno$¢ zachodzi rowniez dla B. W oczywisty sposéb B; < B;_1+1,
gdyz B;_1 + 1 wchodzi do minimum, z ktérego powstaje B;. Stad B; — B;_; < 1.
Pozostaje pokazaé, ze roznica ta jest nie mniejsza niz —1. Wartos¢ B; pochodzi od
jednej z trzech wartosci: A; 1, A;, B;_1. Jesli pochodzi od B;_1, to zalezno$¢ jest
speliona, gdyz B; — B;_1 = 1. W drugim przypadku pochodzi od A; ; lub A;.
Oznaczajac A;_1 = x, z zatozenia indukcyjnego wiemy, ze A; = x—1,x lub x+1.
Niezaleznie od przypadku, B; = x lub B; = x + 1. Z kolei ze wzoru z minimum
x+1=A;,_1+1> B;_;. Stad mozemy zapisa¢ B; > x = (x+1)—1> B;_; — 1,
co nam daje oczekiwang zaleznos¢ B; — B;_, > —1.

Taka zaleznosé i fakt, ze dla kazdego stanu Sy = 0, pozwala przechowywaé
stany jako liscie w drzewie ternarnym o wysokosci m. W takim drzewie kazdy
wierzchotek ma co najwyzej trzy krawedzie wychodzace — w naszym wypadku by-
tyby to krawedzie odpowiadajace zmianie wartosci o —1,0, 1 idac z gory do dotu
kolumny. Przy takiej reprezentacji dodawanie nowych stanéw oraz sprawdzanie
czy jakis stan juz wystepowal jest szybkie. Dostajemy takze lepsze ograniczenie
na liczbe stanéw: 3™ (stan kodujemy za pomoca m wartosci —1,0, 1).

Po skonstruowaniu automatu niedoktadne dopasowywanie wzorca w tekscie
jest tak proste jak czytanie tekstu znak po znaku i przechodzenie po stanach
zgodnie z funkcja przejscia. Jesli dojdziemy do stanu akceptujacego — wtedy
zwracamy odpowiedz, ze da si¢ w tym miejscu dopasowaé wzorzec. Czas dzia-
lania samego dopasowania wzorca w tekscie wynosi O(n). Przy wyszukiwaniu
tego samego wzorca w wielu tekstach takie podejscie oszczedza duzo czasu, gdyz

automat tworzymy tylko raz.

2.2.3 Liczenie wzdluz przekatnych

W. Rytter i M. Crochemore [5, r. 11.3] opisuja algorytm, bedacy ulepszeniem
standardowego programowania dynamicznego (patrz 2.2.1). Podobnie jak w pod-
stawowym algorytmie, pracujemy na tablicy D[0...m]|[0...n], ale tym razem ob-
liczamy tylko niektore jej wartosci. Wartosci te obliczamy wzdhuz przekatnych,
nie przechowujac catej tablicy w pamigci.

Z poprzedniego paragrafu wiemy, ze jesli d;; > k, to z pola (4, j) nie otrzy-
mamy dopasowania o nie wiecej niz k btedach. Do tego faktu dodajmy jeszcze

jedna do$¢ intuicyjna zaleznosé:
dij < diy141 < d;i; + 1. (2.9)

Moéwi ona tyle, ze w tabeli D, idac wzdtuz przekatnych, z lewej do prawej, z gory
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do dotu, mamy do czynienia z ciggiem niemalejacym. Inaczej méwigce, dopaso-
wujac od danego miejsca w tekscie kolejne litery wzorca, nie mozemy dopasowacé
dtuzszego prefiksu wzorca za pomoca mniejszej ilosci operacji edycji.

Uzasadniajac te zaleznosé formalnie, prawa strona nieréwnosci wynika ze wzo-
ru 2.7 dla dij1 41, w ktérym w minimum wystepuje d; ; + 1. Lewg stron¢ nier6w-
nosci udowadniamy indukcyjnie. Baza indukcyjna jest pierwszy (i = 0) i drugi
rzad (i = 1), gdyz dp; = 0 < dy j41. Dalej udowadniamy w kolejnosci rzad po
rzedzie. Dla (i4+1,741),0 < i <m—1,0 < j < n—1, korzystamy z tego, ze teza
zachodzi dla wszystkich pol z wezesniejszych rzedéw. Oznaczmy x = d; ;. Z obser-
wacji z poprzedniego paragrafu wiemy, ze réznica sgsiednich warto$ci w kolumnie
wynosi co najwyzej 1. Stad wnioskujemy, ze v — 1 < d;y1; oraz ze v — 1 < d;—1 ;.
7 zalozenia indukcyjnego mamy, ze x — 1 < d;_1; < d; j41. Razem zestawiajac,
otrzymujemy: < dit1,;,+ 1, v < djjp1 + 1, v < dij + (pis1 # tj+1), co prowadzi
nas do wniosku, ze minimum z tych wartosci, czyli d;;1 j4+1, jest nie mniejsze
niz x, co konczy dowdd.

7 wykazanego faktu wiemy, ze pola o tej samej wartosci tworzg w obrebie
przekatnej spojny fragment. Dla kazdej przekatnej definiujemy tak zwany d-node,
dla d = 0,1...k, jako najdalsze pole o wartosci d w obrebie tej przekatnej.
Sumarycznie jest ich O(k(n +m)), gdyz mamy n +m + 1 przekatnych. Wzorzec
mozemy dopasowa¢ do tekstu na pozycji j, gdy zachodzi d,,; < k, czyli jesli

pole (m, j) jest d-nodem w obrebie swojej przekatne;.

0l1| 2|3 |4|5/6/|7]8]|09

alb | b | d|ajd|c | b|c
0 olofojojojojo]O0]|0]|oO
Laltjojf(11]ol1 | QO QO
2 df2(1| 1|2 |(M]1]o0o|1]2]2
3 b(3(2]1 | W|2]2/1|Q®] 2
4 bl4[3] 2 (D] 2(3]2]2|1]2
5 c|5(4] 3223/ 3]|2]2]|Q

Rysunek 2.3: Tablica D z zaznaczonymi polami d-node dla d =1

Rysunek 2.3 przedstawia wypetniong tabele D dla dopasowania wzorca adbbc
w tekscie abbdadcbc z wyrdéznionymi polami 1-node. Jak wida¢, nie w kazdej
przekatnej musi wystepowaé kazdy d-node. W przedstawionym przyktadzie, do-

puszczajac jeden btad wzorzec mozna dopasowaé tylko na samym koncu tekstu.
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Zaproponowany przez W. Ryttera i M. Crochemora algorytm przedstawia
efektywny sposob policzenia tych pol. W kolejnych iteracjach liczymy d-nody
dla d =1,...,k na podstawie wezesniejszego zbioru (d — 1)-nodéw. Korzystamy
z dodatkowej funkcji match(i, j), ktéra zwraca dtugosé najdtuzszego doktadnego
dopasowania wzorca od pozycji i + 1 do tekstu od pozycji j + 1 (jest to mak-
symalny wspoélny prefiks dla stéw p;iq ., oraz t;i1 ). Zauwazmy, ze zachodzi
dij = ditmatch(i,j).j+mateh(ij)- Dla tatwiejszego zapisu niech zapis (4, j) +t oznacza

pole (i +t,j +t). Zaczynamy od zbioru 0-nodéw, ktéry liczymy nastepujaco:
DNy = {(0,j) + match(0,7) | 0 < j < n}. (2.10)
Nastepnie w kazdej iteracji, w nastepujacych krokach obliczamy zbiér d-nodow:

SNa={(d,0)} U{(i+1,j+1),(6,j+1),(i+1,5) | (i,) € DNaa},
LN, = {dla kazdej przekatnej najnizszy (i, j) ze zbioru SNy}, (2.11)
DNy = {(i,5) + match(i, j) | (i,7) € LNa}.

Poprawnos¢ wynika stad, ze dla danej przekatnej wartos¢ d moze pojawic sie
na niej na jeden z trzech sposobéw: z wezesniejszej przekatnej, z tej samej prze-
katnej lub z nastepnej przekatnej; w kazdym wypadku z pola o wartosci d — 1.
Zbior SNy to zbiér najdalszych miejsc gdzie takie wartosci sie pojawiaja. Bio-
rac z tych wartosci najdalsza (o najwiekszych wspétrzednych (i,j)) w obrebie
danej przekatnej, warto$¢ d moze sie dalej pojawié¢ juz tylko na skutek przejscia
doktadnym dopasowaniem wzdluz przekatnej. Stad po dodaniu match(i,j) do
elementow zbioru LN, otrzymujemy zbior najdalszych wystapien wartosci d na
kazdej przekatne;j.

Jak tatwo zauwazy¢, ten algorytm wykonuje O(k) iteracji, w kazdej przegla-
dajac zbiory wielkosci O(n 4+ m). Kluczowy dla czasu dziatania algorytmu jest
czas dziatania operacji match. Okazuje sie, ze przy alfabecie o stalym rozmiarze,
mozna wykona¢ preprocessing w czasie liniowym, ktéry bedzie pozwalal na ob-
liczanie match(i, j) w czasie statym [5]. W tym celu buduje sie wspélne drzewo
sufiksowe dla wzorca i tekstu. Zapytania match(i, j) odpowiadaja problemowi
LCA w tym drzewie, czyli zapytaniom o najnizszego wspolnego przodka (ang
lowest common ancestor). W [5] podano sposéb w ktérym, po specjalnym li-
niowym preprocessingu wspomnianego drzewa, na zapytania te odpowiada sie
w czasie stalym (patrz [5]). Sumarycznie daje nam to czas O(k(n +m)) co przy

wzorcu mniejszym od tekstu daje czas O(kn).
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2.2.4 Backtracking z uzyciem BWT

H. Li i R. Durbin w swojej pracy [3] uzywaja opisanego sposobu wyszukiwania
opartego o transformate Burrowsa-Wheelera (paragraf 2.1.8) do problemu niedo-
ktadnego dopasowania. Jest to tak naprawde backtracking, testujacy w kazdym
kroku wszystkie mozliwosci operacji edycji (pojscie po literze, zamiana litery,
pominiecie litery, wstawienie litery).

Wyszukiwanie realizuje funkcja Inexact Rec(W, i, 2, Theg, Tena), ktérej parame-
trami sg:

o IV, wzorzec,

e |, pozycja we wzorcu, ktorag teraz probujemy dopasowac,

e 2z dopuszczalna liczba btedow,
Tbeg, Warto$¢ R(Wiq. ), gdzie | = |[W]|,

Tend, Wartosé R(Wiy1..1).

Przed rozpoczeciem dopasowania wykonujemy preprocessing, w ktorym oblicza-
my tablice sufiksowa SA oraz spamietujemy wartosci tablic C'i O (potrzebnych
do obliczania wartoéci R i R, zgodnie ze wzorami 2.5). Wyszukiwaniu wzorca p
odpowiada wywolanie InexactRec(p,m,k,1,n).

Wewnatrz funkcji wywolujemy sie rekurencyjnie, sprawdzajac wszystkie moz-
liwe operacje edycji. W kolejnych wywotaniach zmniejszamy parametr 2, gdyz
dopasowujemy wzorzec od tytu. Mamy nastepujace wywotania:

o InexactRec(W,i — 1,2 — 1,7begy, Tend), 0dpowiadajace usunieciu litery ze

wzorca,

o InexactRec(W, i,z — 1,7pey", Tena'), odpowiadajace wstawieniu litery = na

pozycje ¢ + 1,
o InexactRec(W,i — 1,2 — (x # W), Tbeg', Tend'), 0dpowiadajace przejsciu
litera W; lub zamianie litery na inna.
W ostatnim wywotaniu x to litera, ktéra wlasnie przechodzimy (gdy = == W,
wtedy nie wykorzystujemy jednego bledu i parametr z nie jest zmniejszany).
Wartos$ci Tpeg’, Tena' to odpowiednio R(xW;y1. ;) oraz R(zW;11_;) policzone zgod-
nie ze wzorami 2.5 (rpey' = C(2) + O(x,7peg — 1) + 1, 7ena’ = C(z) + O(x, Tena))-
Oczywiscie gdy z spadnie do 0, wtedy kontynuujemy juz tylko doktadne wyszuki-
wanie. Jesli 7p¢q > Tengd, to nie kontynuujemy rekurencji. Jesli ¢ = 0, to zwracamy
sufiksy SA[rpeg|, SA[rpeg + 1], ..., SA[rena] jako te, do ktérych da sie dopasowac

WZzorzec.
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2.3 Analiza zastosowania algorytméw do gléwnego

problemu

W tej czesci przedstawiamy ogdlne pomysty zastosowania opisanych algorytmow
do gtéwnego problemu jakim jest niedoktadne dopasowanie krétkich sekwencji
DNA. Dla algorytmoéw wyszukiwania wzorca w tekscie rozwazamy mozliwosci
zastosowania tych technik do problemu niedoktadnego dopasowania. Dla algoryt-
moéw niedoktadnego dopasowania rozwazamy sposoby ich zrownoleglenia w kon-

tekscie gtownego problemu.

2.3.1 Zastosowanie technik wyszukiwania wzorca w tekscie

do problemu dopasowania z btedami

Pierwsza metoda — algorytm brute-force, jest uzyteczna, ale dla prostszego pro-
blemu, czyli dopasowania z k£ pomytkami. Wtedy tak jak wczesniej, dla kazdej
pozycji dopasowujemy wzorzec litera po literze, ale nie przerywamy dopasowy-
wania w momencie wystapienia réznicy tylko zliczamy liczbe pomytek. Probe
dopasowania przerywamy dopiero w momencie przekroczenia liczby k. Jednak-
ze dla ogdlnego problemu niedoktadnego dopasowania cigzko mowi¢ o metodzie
brute-force. W takiej metodzie prébujemy dopasowaé wzorzec najpierw zaczy-
najac od pozycji 0 w tekscie, potem od pozycji 1, i tak az do konca tekstu.
Dopasowanie wzorca do danej pozycji tekstu poprzez sprawdzenie wszystkich
mozliwosci btednego dopasowania prowadzi do backtrackingu podobnego do te-
go z uzyciem BWT (paragraf 2.2.4), czyli wywotlania rekurencyjne dla kazdej
mozliwej operacji edycji. Jednakze w tamtej metodzie backtracking uruchamia-
my tylko raz dla wzorca. Tutaj uruchamiamy go dla kazdej pozycji tekstu co
prowadzi do bardzo duzej ztozonosci.

Techniki stosowane w algorytmach KMP oraz Boyera-Moora wydaja si¢ nie
do przeniesienia do problemu niedoktadnego dopasowania. W tych algorytmach
bazujemy na tym, ze majac dopasowang do tekstu w sposéb doktadny czesé wzor-
ca, umiemy co$ powiedzie¢ o mozliwych kolejnych dopasowaniach. W momencie
wystapienia réznicy, wykorzystujemy te informacje do skrécenia dopasowane-
go juz fragmentu (KMP), czy tez do przesuniecia do kolejnej mozliwej pozycji
(Boyer-Moore). Jednakze w niedoktadnym dopasowaniu w przypadku réznicy
mozemy po prostu ja zignorowaé¢ wykorzystujac btad. Mozna mysle¢ o policze-
niu odlegtosci edycyjnej fragmentéw wzorca, ale taka informacja tez jest trudna

do wykorzystania. Zatézmy, ze znamy odlegtos¢ edycyjng fragmentu wzorca do

22



fragmentu tekstu i prébujemy przesunagé¢ wzorzec inaczej dopasowujac go do te-
go samego tekstu. Wtedy nawet znajac odlegtos¢ edycyjna pomiedzy pokrywa-
jacymi sie fragmentami wzorca, nie wiemy czy wystepujace roznice dziataja na
korzys$é czy na niekorzysé dopasowania do danego fragmentu tekstu.

Hashowanie na pierwszy rzut oka wydaje sie kompletnie nieprzydatne do pro-
blemu niedoktadnego dopasowania. Hash nie oddaje w zaden sposéb struktury
stowa i dwa rozne hashe oznaczaja dwa rozne stowa bez zadnej informacji o ich
podobienstwie. Zauwazmy jednak, ze przy nieduzej liczbie dopuszczanych btedow
wiemy, ze jakis fragment wzorca musi wystapi¢ w sposob doktadny w tekscie.
Przyktadowo dla wzorca dtugosci 32 i dopuszczalnych 4 btedéw, zeby dopasowaé
wzorzec do tekstu, muszg w nim wystapi¢ dwa roztaczne podciagi dtugosci 6
z wzorca lub jeden dtugosci 8. Obserwacja ta jest wynikiem prostego rozumowa-
nia: wystapienia 4 btedow dziela wzorzec na 5 czesci, do tego kazdy btad moze
usuwac jedng litere. Stad mamy 5 roztacznych czesci z doktadnym dopasowaniem,
o tacznej dtugosci co najmniej 28. Jesli tylko jeden blok ma dtugos¢ wigksza niz 5,
wtedy taczna dtugos$¢ pozostatych czterech nie przekracza 20, co oznacza, ze pia-
ta czes¢ musi mie¢ dtugosc co najmniej 8. Hashe podciagéw okreslonej dtugosci
moga wiec przydac sie do szybkiego sprawdzenia gdzie takie podciagi wystepuja.
Mogtlaby to by¢ pierwsza faza algorytmu, ktory szybko zaweza potencjalne miej-
sca wystapienia wzorca, a potem juz tylko na nich inng metoda przeprowadza
niedoktadne dopasowanie.

Automat Aho-Corasick wydaje sie ciekawg technikg dla gtéwnego problemu,
gdyz mamy w nim do czynienia z wieloma wzorcami. Chodzenie po tym auto-
macie musiatoby opiera¢ si¢ na backtrackingu podobnym do tego jak w metodzie
uzywajacej BWT. Problemem jednakze jest okreslenie liczby btedow po przej-
sciu krawedzig niedrzewows. Nawet gdyby udalo sie temu zaradzi¢, to wobec
bardzo dtugiego tekstu taki backtracking zajatby duzo wiecej czasu niz w me-
todzie z uzyciem BW'T, gdzie backtracking odbywa sie na wzorcu, ktory jest
stosunkowo krotki. Mozna natomiast do gtéwnego problemu wykorzystaé¢ samo
drzewo trie zbudowane dla wzorcow. Jesli wzorce maja wspélny prefiks, to nie
trzeba dla kazdego z tych prefiksow oblicza¢ w jakie miejsca moze on pasowac,
wystarczy obliczy¢ to tylko jeden raz. Stad wniosek, ze w algorytmach niedoktad-
nego dopasowania, zamiast przetwarza¢ wzorzec po wzorcu, mozemy przetwarzac
wierzchotki z drzewa trie wszystkich wzorcow, oszczedzajac w ten sposob czas

na wspolnych fragmentach wzorcow.
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W metodzie shift-or, zaleta metody jest to, ze przechowujemy maske bito-
wa, ktorg aktualizujemy operacjami bitowymi, co moze da¢ duze przyspieszenie
w obliczeniach. Jednakze przy niedoktadnym dopasowaniu potrzebujemy wigcej
informacji — z iloma btedami mozemy dopasowaé¢ dany fragment wzorca. Zamie-
niajac bity na liczby dostaniemy tablice z liczbami od 1 do k, aktualizowang przy
przejsciu do kolejnej litery tekstu. To za$ prowadzi nas do klasycznego sposobu
jakim jest programowanie dynamiczne.

Odnosnie tablicy sufiksowej oraz transformaty Burrowsa-Wheelera, z para-
grafu 2.2.4 wiemy juz, ze da sie¢ je skutecznie wykorzysta¢ do problemu niedo-

ktadnego dopasowania.

2.3.2 Analiza mozliwosci zréwnoleglenia metod niedokladnego

dopasowania

W klasycznej metodzie mozna rozwazaé¢ zrownoleglenie poprzez liczenie tabli-
cy D przez wiele procesorow. W architekturze ze wspétdzielona pamiecia i syn-
chronizacja watkéw (takiej jak na GPGPU) mozna to zrobié¢ przypisujac watkom
komorki na przekatnej prowadzacej z prawego-gérnego rogu do lewego-dolnego.
W kazdej iteracji obliczamy rownolegle jedna przekatna. W architekturze rozpro-
szonej mozna podzieli¢ tabele wzdtuz kolumn, przypisujac kazdemu procesorowi
do wypelnienia spojny fragment tabeli. Liczenie odbywa sie wtedy w rzedach.
Gdy procesor dotrze do konca swojego wiersza, wtedy przesyta te wartos¢ do
procesora obliczajacego sasiedni blok. Dzigki tej wartosci sasiedni procesor moze
policzy¢ kontynuacje tego wiersza, podczas gdy pierwszy procesor przechodzi juz
do nastepnego wiersza. Aby poznaé¢ mozliwe pozycje dopasowania, na koncu kaz-
dy procesor odczytuje wartos¢ w ostatnim wierszu. W kontekscie dopasowywania
krotkich odczytéw taka metoda jest ciekawa, gdyz pozwala na podzielenie dtu-
giego genomu referencyjnego pomiedzy wiele procesorow, co oszczedza pamiec.
Odnoszac metode z wyszukiwaniem za pomocg automatu do gtéwnego pro-
blemu, mozna dopasowanie zréwnolegli¢ poprzez podzielenie wzorcow pomiedzy
wiele maszyn. Kazda maszyna tworzy wtedy automat dla swoich wzorcow. Kazda
maszyna przetwarza caty tekst, uruchamiajac go na swoich automatach. Trzeba
przyznaé, ze podejscie z automatem, cho¢ ciekawe, w tym wypadku jest jednak
niepraktyczne. W naszym problemie mamy bowiem bardzo ditugi tekst, ktory
uruchamialiby$my na kazdym automacie, co nawet przy rozproszeniu daje bar-

dzo dtugi czas.
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W metodzie z liczeniem wzdtuz przekatnych wystepuje podobny problem co
wczesniej — tekst, czyli caly genom musiatby zosta¢ przestany do kazdej maszyny
i dla kazdego wzorca trzeba przetworzy¢ go catego w trakcie oblicznia dopaso-
wania. To za$ prowadzi do bardzo duzej ztozonosci (dtugosé genomu jest bardzo
duza i ilo$c wzorcéw réwniez).

W metodzie z BWT ciezko zrownolegli¢ ja w sSrodowisku rozproszonym, gdyz
dla jednego dopasowania pytania o wartosci tablicy O tycza sie réznych pozycji.
Podzielenie tej tablicy pomiedzy procesory wiazatoby sie z ciagla komunikacja
pomiedzy nimi. Najpredzej wiec trzeba by podzieli¢ pomiedzy procesory zbior
krotkich odezytow, natomiast strukture dla genomu trzeba by zduplikowaé.

Na koniec tych rozwazan nalezy doda¢ dwa ogdlne schematy zréwnoleglania
metod dla problemu dopasowywania krotkich sekwencji DNA. Jesli mamy me-
tode, ktorag mozemy zastosowaé do genomu i zbioru krétkich odezytéw mozemy
trywialnie zréwnolegli¢ ja poprzez:

e podziat zbioru odczytéw pomiedzy procesory i duplikacje genomu,

e podziat genomu pomiedzy procesory i duplikacje zbioru odczytow.

W pierwszym wypadku postepujemy tak, ze kazda maszyna przeprowadza dopa-
sowanie dla swojego zbioru krétkich odezytéw, po czym taczymy wyniki z wielu
maszyn. W drugim wypadku kazdy krotki odezyt jest dopasowywany na kazdej
maszynie do umieszczonego tam fragmentu tekstu. Nastepnie wyniki z wszystkich
maszyn muszg zosta¢ potaczone. W tej metodzie trzeba jeszcze zadbaé o wyszu-
kiwanie dopasowania na tgczeniu dwoch fragmentéw — najltatwiej zrobi¢ to przez
podzielenie tekstu na zazebiajace sie fragmenty. Obydwie metody oszczedzaja
niewiele pamieci, ale prowadzg do zréwnoleglenia obliczen. Odbywa si¢ to jednak
kosztem czasu komunikacji — rozestania danych, badz odczytania ich z dysku

przez kazdy procesor.
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3 Propozycja wtasnej metody

W tym rozdziale przedstawiona jest wlasna metoda rozwigzania problemu nie-

doktadnego dopasowania.

3.1 Opis metody

Russek i inni [8] zaproponowali wtasne podejscie, w ktérym mozliwe byto uzycie
uktadéw FPGA (ang. Field-Programmable Gate Array) do przyspieszenia obli-
czen. Ich metoda stata si¢ inspiracja do niniejszej pracy.

Korzystajac z tego, ze dlugo$é¢ krotkich odczytéw jest ograniczona z gory
(oznaczmy to ograniczenie przez max_length) i jest stosunkowo mata, mozemy
z tekstu odczytaé wszystkie spojne podciggi dlugoéci max_length i zbudowaé

z nich drzewo trie. Nazwijmy takie drzewo ss_trie (od subsequences trie).
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Rysunek 3.1: Drzewo ss_trie dla max_length = 4

Dla zobrazowania, rysunek 3.1 przedstawia drzewo ss_trie jakie otrzyma-
my dla tekstu AGCATGCTGCAGTCATGCTTAGGCTA. W tym przypadku
wszystkie podciagi dtugosci 4 to zbiér: {AGCA, GCAT, CATG, ATGC, TGCT,
GCTG, CTGC, TGCA, GCAG, CAGT, AGTC, GTCA, TCAT, CATG, ATGC,
TGCT, GCTT, CTTA, TTAG, TAGG, AGGC, GGCT, GCTA}.

Majac takie drzewo, mozemy w tekscie wyszukiwac¢ niedoktadne dopasowanie
wzorca za pomocg backtrackingu na drzewie ss_trie, w bardzo podobny sposéb
do opisanej w paragrafie 2.2.4 metody wykorzystujacej backtracking i BWT.
Sposéb wyszukania przedstawia algorytm 3.1.

W algorytmie 3.1 stowo p to wzorzec, pos to aktualnie dopasowywana pozy-

cja z wzorca (p1.pos—1 jest juz przetworzone), cur to wierzchotek drzewa ss_trie,
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Algorytm 3.1 Niedoktadne dopasowanie z uzyciem ss_trie

1: procedure MISMATCHREC(p, pos, cur, k)

2: if cur is NULL then return ()

3: end if

4: if pos == |p| + 1 then return SS(cur)

5: end if

6: R «— MismatchRec(p, pos + 1, next(cur, ppos), k)

7: if £ > 0 then

8: for all z € {A,C, G, T}, x # ppos do

9: R «— R U MismatchRec(p, pos + 1, next(cur,z), k — 1)
10: end for

11: for all x € {A,C,G,T} do

12: R — R U MismatchRec(p, pos, next(cur,x),k — 1)
13: end for

14: R «— RU MismatchRec(p, pos + 1, cur, k — 1)

15: end if

16: return R

17: end procedure

w ktorym aktualnie sie znajdujemy, k£ to dopuszczalna ilosé¢ btedow jakie jeszcze
mozemy wykonaé¢. Funkcja next(cur,x) to funkcja przejScia w drzewie ss_trie,
czyli wierzchotek w jakim znajdziemy si¢ przechodzac litera x ze stanu cur. Jesli
przejscie prowadzi do stanu, ktérego nie ma w drzewie, to zwracane jest NULL.
Wynikiem zwracanym przez MismatchRec jest zbior wszystkich pozycji na kto-
rych mozliwe jest niedoktadne dopasowanie wzorca. Funkcja SS(cur) zwraca
pozycje podciggéw genomu, ktore przechodza przez aktualny wierzchotek cur.
Aby metoda wyszukiwala wszystkie mozliwe dopasowania trzeba uwzglednié¢
przypadki brzegowe. W wyniku operacji wstawiania litery, krotki odczyt moze
dopasowaé sie do podciaggu genomu dtuzszego niz max_length. Z kolei przy bar-
dzo krétkich odezytach oraz usunieciach litery, dopasowania moga wystapi¢ na
ostatnich fragmentach genomu, krotszych niz max_length. Stad drzewo ss_trie
nalezy skonstruowaé¢ dla podciagéw dlugosci max_length + error_num, gdzie
error_num to liczba dopuszczanych btedéw w danym wyszukiwaniu (lub gérne
ograniczenie tej liczby). Aby uwzgledni¢ dopasowania na samym koncu geno-
mu odczytujemy podciagi z wszystkich pozycji (od 1 do n, gdzie n to dtugosé

genomu), przy czym ostatnie podciagi sa krétsze niz maz_length + error_num
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(konicza sie wraz z koncem genomu). Oznacza to, ze w drzewie ss_trie nie tylko
liScie odpowiadaja podciagom — podciagi krotsze niz gtebokosé drzewa koncza
sie na wezedniejszych poziomach. Struktura drzewa musi uwzgledniaé¢ taki przy-

padek.

3.2 Zastosowanie do problemu dopasowania krétkich
sekwencji DNA

Opisana w poprzednim paragrafie metoda stosuje si¢ wprost do problemu dopa-
sowania krotkich sekwencji DNA. Dla genomu referencyjnego tworzy sie drzewo

ss_trie. Nastepnie po kolei dla kazdego wzorca wywotujemy MismatchRec.

3.3 Sposob zrownoleglenia

W modelu wielu procesoréw z wspoétdzielong pamigcia problem mozna zréwno-
legli¢ tak, by kazdy procesor przetwarzal przypisana do siebie czesé krotkich
odczytéow. W modelu z brakiem wspoétdzielonej pamieci genom moze zostaé po-
wielony tak, by kazdy procesor zbudowalt swoja kopie drzewa ss_trie, po czym
mozna podzieli¢ zbiér krotkich odezytéw do dopasowania pomiedzy procesory.
Nie jest to jednak zréwnoleglenie jakie by nas satysfakcjonowato, gdyz kazdy pro-
cesor musi otrzymac caly genom, co nie oszczedza ani czasu konstrukeji drzewa
ani ilosci pamigci potrzebnej jednemu procesorowi.

Aby dokona¢ efektywnego zréwnoleglenia dzielimy drzewo pomiedzy proceso-
ry. W tym celu wprowadzamy parametr root_depth. Pierwsze root_depth pozio-
méw zostawiamy na pierwszym procesorze (root) natomiast pozostale fragmenty
dzielimy pomiedzy reszte procesoréw (worker). W efekcie takiego podziatu po-
wstaje rozproszone drzewo ss_trie, w ktérym liscie drzewa na gtéwnym proceso-
rze sg korzeniami poddrzew rozdzielonych miedzy pozostate procesory. Przykta-
dowy podziat drzewa przy czterech procesorach worker zostat przedstawiony na
rysunku 3.2.

Dopasowanie z uzyciem takiego rozproszonego drzewa przebiega nastepujaco.
Dla pojedynczego odczytu root wykonuje normalnie algorytm 3.1, ale w momen-
cie dotarcia do liscia, zapamietuje numer poddrzewa do jakiego ma przej$é¢ oraz
z jakimi parametrami tam dotart (liczba juz dopasowanych znakéw, liczba po-
zostalych bledéw). Kazde takie dotarcie do lidcia oznacza zlecenie dokonczenia

przetwarzania workerowi, ktory przechowuje odpowiednie poddrzewo. Kiedy wiec
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Rysunek 3.2: Podzial drzewa ss_trie przy root_depth = 2

root spamieta wszystkie zlecenia dotyczace danego odczytu, rozsyta je po kolei do
workerow, po czym przechodzi do nastepnego odczytu. Dla kazdego odczytu prze-
sytany jest identyfikator, zawartos¢ oraz lista zlecen dla danej maszyny w postaci
trojki parametrow: numer drzewa od ktorego nalezy kontynuowa¢ wyszukiwanie,
liczba juz dopasowanych znakoéw, liczba pozostatych btedéw. Odebrawszy liste
zlecen, worker wywohuje dla kazdego zlecenia procedure MismatchRec z prze-
stanymi parametrami oraz z pos = root_depth. W ten sposoéb worker kontynuuje
obliczenia, ktore zostalyby wykonane w wersji sekwencyjnej w momencie dotarcia
do wierzchotka odpowiadajacego lisciowi na procesorze root. Po przetworzeniu
wszystkich odczytow, kazdy worker odsyta wyniki do gtdwnego procesora, ten
za$ zbiera i porzadkuje je.

Kluczowy dla dobrego zréwnoleglenia obliczen jest parametr root_depth i spo-
sOb przesytania zlecen. Ilos¢ procesoréow na ktore mozna zrownolegli¢ problem jest
zalezna od root_depth i jest ograniczona przez 47°°-4¢Pth  Jug, przy root_depth = 4
i dtugim genomie, daje nam to mozliwos¢ uruchomienia zadania na ok. 250 pro-
cesorach. Z drugiej strony, jesli root_depth bedzie za duze, wtedy czas potrzebny
rootowi na przetworzenie odczytu bedzie dtugi i procesory worker beda czekaé
na otrzymanie zlecenia. Z kolei przesytanie zlecen po jednym odczycie moze pro-
wadzi¢ do nierowniemiernego obciazenia workerow. Przypuszczalnie najlepsze
efekty osiagnie przetwarzania krétkich odezytéw nieduzymi paczkami. Wtedy po
przetworzeniu przez roota paczki krotkich odczytéw, wszystkie zlecenia z paczki
zostang przestane do workeréw, co powinno srednio prowadzi¢ do réwnomiernego

obcigzenia. W momencie przetwarzania paczki zlecen przez workery, root prze-
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twarza nastepng paczke. Rozmiary paczek i wartosé root_depth trzeba dobra¢ na
podstawie testow, obserwujac w jakiej konfiguracji uzyskuje sie najlepsze wyniki.

Taka metoda prowadzi do dobrego zréwnoleglenia. Pamie¢ jest podzielona,
gdyz kazdy procesor odpowiada za inny fragment drzewa. Sumaryczny czas obli-
czen wszystkich procesorow jest taki sam jak w wersji sekwencyjnej, ale oblicze-
nia sa wykonywane réwnolegle przez kilka procesoréw, zostana wiec wykonane
w krotszym czasie. Ceng za to zréwnoleglenie jest czas komunikacji: rozsytania
krotkich odezytow i parametréw wywotan. Dane sa powielane, gdyz jeden krotki
odczyt moze trafi¢ do kilku procesoréw. Wydaje sie jednak, ze samo dopasowanie
trwa na tyle dtugo, ze czas komunikacji bedzie niewielki w poréwnaniu do zysku
jaki daje zréwnoleglenie.

W przedstawionej metodzie, aby poprawi¢ komunikacje pomiedzy proceso-
rami i zlikwidowa¢ ryzyko niepotrzebnych przestojéw, nasuwa sie uzycie dwodch
watkow na procesor. Jeden watek byltby odpowiedzialny za komunikacje, to jest
przesytanie i odbieranie danych, drugi za obliczenia. Przy takim rozdziale, w mo-
mencie dotarcia do liscia, root automatycznie zlecalby przestanie zadania do od-
powiedniego workera. Wtedy watek odpowiedzialny za komunikacje przestatby
zlecenie, w trakcie gdy watek obliczeniowy kontynuowalby rekurencyjne wywota-
nia. W przypadku workeréow bytoby odwrotnie — watek obliczeniowy czekaltby na
wykonanie zlecenia, ktére dostarczatby watek odpowiedzialny za komunikacje.
Takie rozwigzanie wymagatoby dodatkowej kolejki na zlecenia pomiedzy dwo-
ma watkami. Jest to klasyczny schemat producenta (watek obliczeniowy roota,
watek komunikacji workera) i konsumenta (watek komunikacji roota, watek ob-
liczeniowy workera).

Inne usprawnienie mozna bytoby wprowadzi¢ jesli warto$¢ root_depth bytaby
nieduza. Wtedy poszczegolne prefiksy przetwarzane przez roota wystepowalyby
wiele razy. Mozna byltoby wiec dokona¢ spamietania jakie zlecenia generuje ktory
prefiks. W przypadku nieduzej wartosci root_depth mozna bytoby nawet dokonaé
preprocessingu wszystkich mozliwych prefikséw i spamietac je wszystkie. Wtedy
dla danego krotkiego odczytu, dzialanie roota ograniczaloby sie do odczytania
z tabeli jakie zlecenia generuje prefiks tego krotkiego odczytu i do rozestania

zlecen odpowiednim workerom.
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3.4 Uproszczenie metody

Jesli w wyjsciowym problemie dopudci sie wprowadzenie pewnego ograniczenia,
wtedy problem daje sie duzo wygodniej i efektywniej zrownolegli¢. Zatézmy,
ze kazdy krotki odczyt musi byé¢ dopasowany doktadnie na pierwszych kilku
znakach. Parametr okreslajacy ilos¢ tych znakéw oznaczmy przez exact_prefix.
Wprowadzenie takiego parametru do algorytmu MismatchRec jest bardzo pro-
ste, wystarczy w linii 7 sprawdza¢ warunek if (k > 0) and (pos > exact_prefiz).

Na podstawie parametru exact_prefiz dokonujemy zrownoleglenia catego
przetwarzania. Budujemy drzewo ss_trie w sposob rozproszony, tak jak w gtow-
nej metodzie, zostawiajac na pierwszym procesorze pierwsze exact_prefix po-
zioméw drzewa. Dopasowanie krotkich odezytow jest prostsze niz poprzednio.
Kazdy krotki odezyt przechodzi przez fragment drzewa na gléwnym procesorze
(szcezyt ss_trie) i trafia do ktorego$ poddrzewa. Z racji na doktadne dopaso-
wanie, przejscie to jest bardzo szybkie. Nastepnie krotki odczyt zostaje wysta-
ny do workera, ktory zawiera to poddrzewo i tam wywotywana jest procedu-
ra MismatchRec, z pos = exact_pre fiz. Przesytamy tylko identyfikator krotkie-
go odczytu i jego zawartos$é. Nie trzeba przesyta¢ zadnych dodatkowych parame-
trow.

Taka metoda daje nam efektywne zrownoleglenie: procesory dziela pomie-
dzy siebie dane, kazdy procesor przechowuje w dostepnej dla siebie pamieci inny
fragment ss_trie oraz kazdy procesor otrzymuje do dopasowania pewien pod-
zbiér wszystkich krotkich odezytéw (jeden krotki odezyt trafia tylko do jednego
workera). Dopasowanie dokltadne jest na tyle szybkie, ze mozemy w pierwszej ko-
lejnosci dokona¢ podziatu catego zbioru krotkich odezytéw na workery, nastepnie

przesta¢ wszystkie zadania, a potem czekaé juz tylko na wyniki.
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4 Implementacja

Metoda opisana w poprzednim rozdziale zostata zaimplementowana w uproszczo-
nej wersji. Jako jezyk programowania zostat wybrany C++11. Do zrownoleglania
wykorzystano MPI (Message Passing Interface). Oprocz gtéwnej metody (roz-
proszone drzewo ss_trie) zaimplementowano sekwencyjna wersje ss_trie, zrow-
noleglanie poprzez duplikacje pelnego drzewa oraz generator genoméw i krotkich
odczytow. Kod Zrodtowy jest dostepny w repozytorium mieszczacym sie pod ad-
resem https://bitbucket.org/andrzejdoro/pda/. Testowana wersja zostata

oznakowana tagiem msc.

4.1 Opis architektury

Przyjeto architekture z wieloma maszynami bez wspoétdzielenia pamieci. Pierwsza
maszyna jest wyszczegdlniona (root) i zarzadza calym przetwarzaniem. Pozosta-
te (workers) nie réznig sie od siebie i wykonuja zlecone przez gtéwna maszyne
obliczenia. Przyjeto, ze tylko gtéwna maszyna ma dostep do pliku z danymi wej-
Sciowymi, wezytuje je z dysku i rozsyta potrzebne dane do pozostatych maszyn.
W efekcie dziatania programu pierwsza maszyna zapisuje na dysku plik z wyni-
kami.

W praktyce program uruchamiany jest w wielu procesach MPI. W zaleznosci
od konfiguracji MPI, ilosci fizycznych maszyn oraz ilosci fizycznych procesorow
i rdzeni w ktore sg wyposazone, niektére procesy moga by¢ wykonywane przez
te samg fizyczng maszyne. Aby osiggnaé¢ najlepsza wydajno$é, kazdemu proce-
sowi powinien odpowiada¢ jeden rdzen obliczeniowy. Z racji na to, ze kontrola
nad miejscem uruchomienia kazdego procesu jest pozostawiona konfiguracji MPI
i w kodzie w zaden sposob nie jest wykorzystywany fakt czy dane procesy sa uru-
chomione na tej samej maszynie czy nie, w dalszej czesci pracy bedziemy uzywacé

stowa maszyna do okreslenia jednego procesu MPI.

4.2 Struktura plikéw wejsciowych i wyjsciowych

Wejsciem do programu sa dwa pliki: plik z genomem oraz plik z krotkimi od-
czytami. Przyjeto mozliwie prosty format plikéw wejsciowych.
Plik z genomem zawiera na poczatku jedng liczbe n — dlugos¢ genomu refe-

rencyjnego, a nastepnie w drugiej linii znajduje sie zapis genomu (ciag dtugosci n,
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liter ze zbioru {A, C, G, T}). Na poczatku pliku moga by¢ umieszczone komen-
tarze (linie rozpoczynajace si¢ od “//7).

Plik z krotkimi odczytami zawiera na poczatku jedng liczbe m — ilos¢ krotkich
odczytow. W kolejnych m liniach znajduja sie zapisy kolejnych krotkich odczytow
(jedna linia — jeden odczyt). Komentarze moga by¢ umieszczone zar6wno na
poczatku pliku jak i na koncu kazdej linii.

Wyjsciem programu jest jeden plik z zapisanymi dopasowaniami dla kazde-
go krotkiego odczytu. Zawiera on m linii, kazda odpowiada jednemu kréotkiemu
odczytowi, w takiej kolejnosci jak w pliku wejSciowym. Zapis dopasowania, to
wyszczegolnienie wszystkich pozycji na jakich mozna dopasowaé¢ dany krotki od-

czyt.

4.3 Parametry programu

Uruchamiajac program podaje sie nastepujace parametry:

e nazwa pliku z genomem referencyjnym,

e nazwa pliku z sekwencjami krétkich odezytow,

e dlugos¢ podciagéw dla ktérych ma zosta¢ zbudowane drzewo trie,

e liczba mozliwych btedéow w dopasowaniu,

e dlugosé prefiksu, ktéra ma zosta¢ dopasowana doktadnie,

e nazwa pliku do zapisania wyniku,

e nazwa pliku do zapisania informacji o wykonaniu.
Obowiazkowe sa tylko parametry z nazwa pliku genomu referencyjnego i nazwa
pliku z sekwencjami krotkich odezytow, pozostate posiadaja swoje domyslne war-

tosci.

4.4 Root

Dziatanie gléwnej maszyny jest nastepujace. Najpierw wezytywane sa dane (ge-
nom referencyjny oraz krétkie odezyty). Fragmentowi DNA odpowiada struk-
tura genome. Nastepnie zostaje zbudowany szczyt drzewa ss_trie o glteboko-
sci exact_prefix. Drzewo to przechowywane jest w strukturze dispatch_ss_trie.
Drzewo to bedzie stuzylo do dzielenia zadan (dopasowan krétkich odczytow)
pomiedzy pozostate maszyny. Na podstawie zbudowanego drzewa i ilosci dostep-
nych maszyn zostaje stworzony sub_tree_dispatcher, ktéry jest odpowiedzialny

za przypisanie, ktory fragment drzewa trafia do ktorego workera. Zaraz po tym
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nastepuje przestanie odpowiednich podciagéw do kazdego z workeréw. Gdy ta
faza dobiegnie konca, calos$¢ jest gotowa do przetwarzania krotkich odczytow.

W drugiej fazie root przepuszcza wszystkie krotkie odczyty przez drzewo
dispatch_ss_trie, dokonujac podzialu zbioru odczytéw — ktory odezyt trafi do
ktorego workera. Majac gotowy podziat zadan, krotkie odczyty zostaja prze-
stane do pozostalych maszyn. Rozpoczyna sie dopasowanie kréotkich odczytow
rownolegle na wszystkich maszynach.

W trzeciej fazie root oczekuje na wyniki od wszystkich maszyn. Gdy otrzy-
ma wszystkie wyniki, wtedy zapisuje je do pliku, zgodnie z kolejnoscig w jakiej
krotkie odezyty wystepowaly w pliku wejsSciowym. Na samym koncu odbywa sie
czyszezenie zasobdéw (zwalnianie pamieci) i zapis informacji o przebiegu progra-

mu do pliku z logiem.

4.5 Worker

Dziatanie pojedynczej maszyny przetwarzajacej jest nastepujace. Na poczatku
worker czeka na dane potrzebne do skonstruowania swoich fragmentéw rozpro-
szonego drzewa ss_trie. Gdy je otrzyma wtedy dla kazdego fragmentu tworzy
obiekt typu part_genome_ss_trie.

W drugiej fazie worker czeka na otrzymanie zadan do przetwarzania. Gdy
odbierze wszystkie przypisane mu krotkie odczyty, wtedy po kolei dopasowuje
kazdy z nich, wywotujac sie na odpowiednim part_genome_ss_trie.

W trzeciej fazie, po przetworzeniu wszystkich zadan, worker przesyta do gtow-
nej maszyny efekty dopasowania w postaci listy pozycji, na ktére mozna dopa-
sowa¢ dany odczyt. Na samym koncu odbywa sie czyszczenie zasobéw i zapis

informacji o przebiegu programu do pliku z logiem (kazdy worker ma swoj plik).

4.6 Opis uzytych struktur

Do przechowywania danych w trakcie dzialania programu uzyto kilku samodziel-
nie zaimplementowanych struktur.

4.6.1 genome

Struktura do przechowywania fragmentow DNA. Przechowuje ciag znakéw od-
powiadajacy fragmentowi DNA oraz jego dtugosé. Znaki nie sa przechowywane
jako A, C, G, T, ale jako liczby 0, 1, 2, 3.
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4.6.2 dispatch_ss_trie

Jest to szczyt rozproszonego drzewa ss_trie, shuzy zarowno do podziatu pod-
ciggow genomu na pozostate maszyny jak i do przydzielania ktory odezyt jest
dopasowywany na ktorej maszynie.

Wierzcholki tego drzewa przechowuja tablice next[4] trzymajaca wskazniki
do swoich dzieci, w zaleznosci od pdjscia literg A, C, G lub T. Oprécz tego
wierzchotki przechowujg wartosé tree_num, ktora jest wypetniona tylko dla lisci
tego drzewa. Wartos¢ ta, to numer poddrzewa do jakiego trafiaja podciagi i krot-
kie odczyty, majace prefiks odpowiadajacy danemu lidciowi (inaczej mowiac, to
wartos¢, ktoéra okresla do jakiego drzewa nalezy przejsé, jesli przechodzac przez
drzewo dotarto sie do tego liscia).

Numery tree_num, sa nadawane w momencie konstrukcji drzewa z wszyst-
kich podciggow. Wtedy tez zostaje zapamietany podzial, ktéry podciag trafia do

ktorego poddrzewa. Ta informacja jest przechowywana w polu dispatched_ss.

4.6.3 sub_tree_dispatcher

Obiekt odpowiedzialny za podzial poddrzew rozproszonego ss_trie pomiedzy ma-
szyny worker. W trakcie konstrukeji przyjmuje liczbe maszyn worker i podziat
podciggdéw na poddrzewa. Na tej podstawie dokonuje przypisania, ktore pod-
drzewa trafiaja do ktérej maszyny.

Jako, ze kazdy worker numeruje drzewa, ktére otrzymal niezaleznie, poczaw-
szy od 0, to wtasnie ten obiekt jest odpowiedzialny za thumaczenie numeru pod-

drzewa na numer maszyny worker i numer drzewa w obrebie tej maszyny.

4.6.4 part_genome ss_trie

Jest to struktura odpowiadajaca poddrzewu w rozproszonym ss_trie. Kazdy wor-
ker przechowuje liste takich drzew — kazde odpowiada jednemu poddrzewu przy-
pisanemu tej maszynie przez obiekt sub_tree_dispatcher. Do stworzenia takiego
drzewa worker wykorzystuje otrzymane fragmenty podciggdéw gtéwnego genomu,
wraz z informacja ktéry to podciag (indeks pozycji startowej w calym genomie
referencyjnym).

Wierzcholki tego drzewa przechowuja tablice next[4] trzymajaca wskazniki do
swoich dzieci, w zaleznosci od pdjscia literg A, C, G lub T. Oprocz tego wierz-

chotki przechowuja dwie dodatkowe wartosci left i right oznaczajace przedzial
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podciagdéw, dla ktorych stowo reprezentowane przez dany wierzchotek jest prefik-
sem. Mozemy moéwic¢ o przedziale, gdyz w momencie tworzenia drzewa sortujemy
podciagi w kolejnosci leksykograficznej, co daje nam, ze kazdy prefiks odpowia-
da spojnemu fragmentowi podciagéw. W tym celu drzewo przechowuje réwniez
tablice z posortowanymi indeksami podciagoéw, ktéra umozliwia odczytanie, do

ktorych doktadnie podciggdéw odnosi sie dany wierzchotek.

4.6.5 part_ss_trie_aligner

Kazde drzewo part_genome_ss_trie posiada powigzany ze soba jeden obiekt ty-
pu part_ss_trie_aligner, ktory jest odpowiedzialny za wyszukiwanie wszystkich
pozycji gdzie moze wystepowa¢ dany krotki odczyt.

To wtasnie ten obiekt jest wyposazony w funkcje mismatch_align, ktora wy-

wotuje algorytm zaprezentowany w sekcji 3.1.
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5 Analiza wynikéw

Opisana w poprzednim rozdziale implementacja zostata przetestowana. Niniejszy
rozdzial przedstawia wykonane testy i dokonane pomiary czasu dzialania wraz

z analizg wynikow.

5.1 Srodowisko testowe

W ramach pracy przetestowano implementacje rozproszonego drzewa ss_trie oraz
implementacje drzewa ss_trie dla jednego procesora, zestawiajac ze soba otrzy-
mane wyniki. Testy wykonano na klastrze obliczeniowym ZEUS, udostepnianym
przez Akademickie Centrum Komputerowe “CYFRONET”. Oferuje on 25 tysiecy
rdzeni obliczeniowych, zgrupowanych w wezty przewaznie po 12 rdzeni [9].

Przedstawione testy zostaly wykonane na weztach, wyposazonych w proce-
sory Intel o predkosci 2,4 GHz (model E5645). Dane testowe zostaly stworzone
w sposob losowy, za pomocg napisanego generatora. Dopasowywano krotkie od-
czyty pobrane z genomu referencyjnego do tegoz genomu.

Kod Zrédtowy byl kompilowany poleceniem g++ -std=c++11 dla wersji se-
kwencyjnej oraz mpic++ -std=c++11 dla wersji rozproszonej. Program w wersji
rozproszonej byt uruchamiany poleceniem mpiexec z podaniem odpowiedniej ilo-
sci proceséw MPI do uruchomienia. Rezerwowano zawsze minimum W +1 rdzeni,

gdzie W to liczba maszyn (proceséw) typu worker w danym uruchomieniu.

5.2 Pomiary

Na potrzeby pomiaréw przygotowano skrypt, ktory przeprowadza wszystkie te-
sty, generujac potrzebne dane i uruchamiajac kolejno programy z odpowiednimi
parametrami. Testy wykonano kilkukrotnie, pomiary pomiedzy réznymi urucho-
mieniami byty poréwnywalne. Do celéw prezentacji wybrano wyniki testéw naj-
bardziej oddajacych $rednig lub $rednig z wykonan w kilku testach.

Ogolne parametry dla testow, jesli nie zaznaczono inaczej, bylty nastepujace:

e przedziat krotkich odezytow, 32-100

e maksymalna dtugosé podciagu (glebokosé ss_trie), 100

e dtugos¢ doktadnego prefiksu, 3.
Wyniki testéw sa podane w sekundach.
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5.2.1 Czas obslugi genomu

W tym tescie mierzony byt czas preprocessingu genomu referencyjnego, czyli czas
budowy drzewa ss_trie oraz part_genome_ss_trie odpowiednio w wersji sekwen-
cyjnej i w wersji rozproszonej. Celem zmierzenia zalezno$ci wykonano testy ze
zmieniajacym sie parametrem dlugosci genomu, przy niezmienianiu innych pa-
rametrow. Iloé¢ krotkich odezytéw ustawiono na 0 aby czas dopasowywania nie

wptywal na czas dziatania programu.

Tabela 5.1: Czas konstrukeji drzewa (w sekundach)

dtugos$é genomu | 10000 | 20000 | 50000 | 100000 | 1000000
ss-trie 0.6090 | 1.2181 | 3.0738 | 6.0874 | 60.8781
dispatch-trie 0.0022 | 0.0040 | 0.0094 | 0.0181 0.1935
distributed W=1 | 0.8096 | 1.5586 | 4.0049 | 8.2916 | 111.6763
distributed W=2 | 0.4072 | 0.8179 | 1.9827 | 4.7564 | 57.7716
distributed W=4 | 0.2139 | 0.4240 | 1.0589 | 2.1682 | 26.6293

W tabeli 5.1 wiersz ss-trie to czas budowy ss_trie w wersji sekwencyjnej,
dispatch-trie to czas budowy fragmentu drzewa przez gtéwna maszyne (root),
wiersze distributed odnoszg sie do budowy rozproszonego drzewa na pozosta-
tych maszynach (worker), gdzie W oznacza liczbe maszyn (proceséw MPI) typu
worker. W wersji rozproszonej, sposrod czaséw wszystkich maszyn wybierano

najdtuzszy czas.

Tabela 5.2: Czas wezytywania i rozsytania genomu [s]

dltugos$é genomu | 10000 | 20000 | 50000 | 100000 | 1000000
wczytanie 0.0009 | 0.0010 | 0.0016 | 0.0024 0.0217
wystanie W=1 0.0263 | 0.0538 | 0.1312 | 0.2667 2.3386
wystanie W=2 0.0185 | 0.0326 | 0.1348 | 0.1373 1.9709
wystanie W=4 0.0268 | 0.0537 | 0.2694 | 0.2489 2.1734

W tabeli 5.2 wezytanie to czas wezytywania genomu z dysku do pamieci. Wy-
stanie to sumaryczny czas przesylania przez gtéwng maszyne fragmentéw geno-
mu, potrzebnych do zbudowania poddrzew rozproszonego ss_trie na pozostatych
maszynach.

Tabela 5.3 przedstawia czas dziatania catego programu w wersji sekwencyjnej

(ss-trie) i wersji rozproszone;.
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Tabela 5.3: Czas obstugi genomu [s]

dltugos$é genomu | 10000 | 20000 | 50000 | 100000 | 1000000
ss-trie 0.6116 | 1.2209 | 3.0770 | 6.0926 | 60.9089
W=1 0.8457 | 1.6240 | 4.1713 | 8.5879 | 114.2553
W=2 0.4339 | 0.8598 | 2.1348 | 4.9200 | 60.0036
W=4 0.2408 | 0.4759 | 1.3434 | 2.3573 | 28.4670

5.2.2 Czas dopasowywania krotkich odczytéw

W tym tedcie, aby zbada¢ zaleznos¢ czasu dopasowywania krotkich odezytéw od
ilo$ci dopuszczanych btedéw, zmieniany byl tylko parametr dopuszczalnej ilosci
btedow. Test byt wykonywany przy parametrach wejscia:

e dtugos$¢ genomu, 100 000

e liczba krotkich odczytow, 2000.

Tabela 5.4: Czas niedoktadnego dopasowania s

M 0 1 2 3 4
ss-trie 0.0092 | 0.0440 | 0.4745 | 3.3516 | 34.4662
distributed W=1 | 0.0132 | 0.0522 | 0.4688 | 3.4172 | 36.6059
distributed W=2 | 0.0071 | 0.0234 | 0.2457 | 1.7311 | 17.9924
distributed W=4 | 0.0033 | 0.0122 | 0.1263 | 0.9084 | 9.7550

W tabeli 5.4 warto$¢ M to iloé¢ dopuszczonych btedéw w dopasowaniu w da-
nym tescie. Testy wykonano podobnie jak wczesniej dla wersji sekwencyjnej oraz

dla wersji rozproszonej z 1, 2 i 4 maszynami przetwarzajacymi.

Tabela 5.5: Przetwarzanie krotkich odezytéw przez maszyne root [s]

podzial SR 0.0004
wystanie SR, W=1 | 0.0115
wystanie SR, W=2 | 0.0096
wystanie SR, W=4 | 0.0087

W tabeli 5.5 przedstawiony jest czas podziatu zbioru krétkich odezytéw (SR)
jaki dokonywany jest na maszynie root (dopasowanie doktadne na prefiksie) oraz
czas przesytania do jednej maszyny worker przypisanych jej do przetworzenia

krotkich odczytow.

39



Tabela 5.6: Sredni czas przesylania i zapisywania wynikéw [s]

wystanie wynikow W=1 | 0.0068

wystanie wynikéw W=2 | 0.0060
wystanie wynikéow W=4 | 0.0043
zapis wynikow 0.0046

W tabeli 5.6 przedstawiony jest éredni czas przesytania wynikéw przez jedng
maszyne worker do gtdéwnej maszyny root oraz czas zapisu pliku z wynikami na

dysku przez maszyne root.

Tabela 5.7: Czas calosci procesu dopasowania [s]

M 0 1 2 3 4
ss-trie | 6.1216 | 6.1394 | 6.6123 | 9.9825 | 40.6099
W=1 | 9.7202 | 9.4948 | 9.2150 | 12.4659 | 45.7143
W=2 | 4.5516 | 4.6187 | 4.8488 | 6.2812 | 22.4932
W=4 | 24298 | 2.4039 | 2.5494 | 3.2053 | 11.9713

Czas dziatania catego procesu dopasowywania, z wgraniem genomu i budo-
wa drzewa ss_trie, jest przedstawiony w tabeli 5.7. Sredni czas budowy drze-
wa ss_trie w tych testach wyniost odpowiednio: 6.2074 (dla wersji sekwencyjnej),
8.93884 (wersja rozproszona, W=1), 4.26434 (W=2), 2.12895 (W=4).

5.2.3 Testy na kilku wezlach

Z racji na dostepnos¢ 12 rdzeni na jednym wezle klastra, przedstawione testy
byty uruchamiane tylko na jednym wezle. Aby otrzymaé bardziej wiarygodne
wyniki dotyczace czasu komunikacji, zostalty wykonane testy z wicksza liczba
rdzeni, umieszczonych na kilku weztach. Byto to odpowiednio 10 rdzeni typu

worker (1 wezel), 20 rdzeni (2 wezly), 30 rdzeni (3 wezty).

Tabela 5.8: Czas obstugi genomu [s]

50000 | 100000 | 1000000
W=10 | 0.5623 | 1.0487 | 10.4532
W=20 | 0.5787 | 0.8946 6.6454
W=30| 0.8191 | 1.0266 5.5014
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Tabela 5.8 przedstawia test obstugi samego genomu, taki jak w paragra-
fie 5.2.1, czyli jest to czas wykonania catosci programu przy pustym zbiorze

krotkich odezytow. Pominieto mate testy dla genomu dtugosci 10000 i 20000.

Tabela 5.9: Czas rozsytania genomu [s]

50000 | 100000 | 1000000
W=10 | 0.1344 | 0.2353 2.0585
W=20 | 0.3514 | 0.4531 2.5529
W=30| 0.5760 | 0.7376 2.7780

Czas komunikacji pomiedzy procesami w tescie obstugi samego genomu przed-

stawia tabela 5.9. Jest to czas wysytania podciaggéw genomu do maszyn worker.

Tabela 5.10: Czas niedoktadnego dopasowania [s]

M 3 4 5
W=10 | 1.4670 | 5.5265 | 30.7280
W=20 | 1.0697 | 3.2101 | 17.9343
W=30 | 1.0965 | 2.7122 | 14.1153

Tabela 5.10 przedstawia wyniki drugiego testu — dopasowania zbioru 2000
krotkich odezytéw do genomu diugosci 100000 (patrz paragraf 5.2.2). Z racji na

wieckszg moc obliczeniowg dopuszczono mozliwosé 3, 4 i 5 bledow.

Tabela 5.11: Sredni i maksymalny czas dopasowania przez maszyny worker [s]

avg, 3 | max, 3 | avg, 4 | max, 4 | avg, 5 | max, 5
W=10 | 0.3234 | 0.3968 | 3.5993 | 4.4508 | 23.8115 | 29.6555
W=20 | 0.1582 | 0.2323 | 1.7727 | 2.5599 | 11.8145 | 17.2361
W=30 | 0.1053 | 0.1773 | 1.1816 | 1.9916 | 7.8717 | 13.3444

Tabela 5.11 prezentuje czas samego dopasowania, wykonywanego przez ma-
szyny worker. Kolumny z oznaczeniem avg to sredni czas dopasowania wszystkich
workerow, kolumna z max, to czas najdtuzej dopasowujacego workera. Liczbe do-

puszczonych btedéw podano w nagtéwku kolumny.
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5.3 Analiza

Testy obshugi genomu pokazaly spodziewang zalezno$é, ze wraz ze wzrostem
dlugosci genomu, liniowo ro$nie czas potrzebny na zbudowanie drze-
wa ss_trie. Por6wnujac czas budowy drzewa (tabela 5.1) w wersji sekwencyjnej
(ss-trie) z czasem budowy prawie takiego samego drzewa przez jeden procesor
w wersji rozproszonej (W=1), wida¢ duza réznice na niekorzysé¢ tego drugiego
rozwigzania. Jest to interesujace, gdyz sumaryczna wielkos¢ drzew zbudowanych
w tym drugim rozwiazaniu jest minimalnie mniejsza niz drzewa zbudowanego
w wersji sekwencyjnej, a sposob konstrukeji drzew jest taki sam. Roznica musi
wynikaé ze szczegdtéw implementacyjnych, tj. sposobu przechowywania podcig-
géw, z ktorych sa budowane drzewa w wersji rozproszonej. W wersji sekwencyjnej
sa one bezposrednio odczytywane z tablicy przechowujacej caly genom. W wer-
sji rozproszonej pojedyncza maszyna worker nie otrzymuje calego genomu, tylko
jego fragmenty, kazdy jest wiec trzymany w osobnym fragmencie pamieci, z do-
datkowa informacjg, z jakiego miejsca w genomie pochodzi.

Najwazniejsza informacja, ktéra mozna wywnioskowaé z tych pomiaréw jest
fakt, ze konstrukcja drzewa dobrze sie zréwnolegla. Wida¢, ze wraz ze wzro-
stem liczby procesorow, proporcjonalnie spada wielko$¢ danych do przetworze-
nia przez dang maszyne, co skutkuje odpowiednio mniejszym czasem konstrukcji
drzewa. Jest tak zaréwno przy matej jak i duzej liczbie procesoréw. W przypad-
ku testow z wigksza iloscia procesoréw, widzimy to po odjeciu czasu komunikacji
(tabela 5.9) od czasu dziatania programu (tabela 5.8). Z kolei czas poswiecony
przez gtowna maszyne na zbudowanie swojego fragmentu i podzielenie zadan na
maszyny worker jest bardzo niewielki. Oczywiscie wynika to z niskiego parame-
tru exact_prefix — wraz z jego wzrostem rosnie wielko$¢ drzewa do zbudowania
przez gtéwna maszyne, ale za to zyskuje sie na czasie dopasowania, tego wiec nie
nalezy sie obawiac.

Patrzac na pomiary czasu wezytywania i rozsytania danych potrzebnych do
zbudowania rozproszonego drzewa (tabela 5.2) widaé, ze czas komunikacji jest
nieduzy w poréwnaniu do czasu dziatania programu (tabela 5.3). Analizujac
czas rozsylania genomu do procesoré6w umieszczonych w kilku weztach (tabe-
la 5.9) przy genomie dtugosci 50000 oraz 100000 mozemy odnie$¢ wrazenie, ze
liczba weztéw wyraznie wplywa na czas rozsytania danych. Jednakze pomiary dla
genomu dhugosci 1000000 pokazuja, ze liczba maszyn wplywa na czas komu-

nikacji, ale w tagodny sposdb — nie jest to proporcjonalny wzrost. Odnoszac

42



czas rozsytania genomu do czasu dziatania catego programu (tabela 5.8) widzi-
my, ze wraz ze wzrostem ilosci procesoréw, czas rozsytania danych coraz bardziej
dominuje czas budowy drzewa. Taki efekt uzyskujemy jednak, dzieki wyraznemu
przyspieszeniu samej konstrukcji drzewa. Mozemy wiec wyciggnaé wniosek, ze
koszt komunikacji pomiedzy maszynami jest oplacalny w poréwnaniu
do przyspieszenia jakie daje. Jest to bardzo wazne, pokazuje to bowiem, ze
zaproponowana metoda od zwyczajnego powielenia pelnego ss_trie zyskuje po-

dwdjnie: oszczedzana jest pamie¢ oraz oszczedzany jest czas konstrukeji drzewa.

Analizujac pomiary czasu niedoktadnego dopasowania krétkich odezytow (ta-
bela 5.4 1 5.11) mozna zaobserwowa¢, ze kluczowy dla czasu dziatania pro-
gramu jest parametr dopuszczalnej liczby btedéw. Dopuszczenie jednego
btedu wigcej powoduje wzrost czasu dziatania o rzad wielkosci, tj. 9-10 razy.
Gdy si¢ nad tym zastanowic¢ jest to zgodne z intuicja — w funkcji MismatchRec
bedac w jednym stanie (warto$¢ parametréw wywolania) oprécz doktadnego do-
pasowania mozemy, wykorzystujac jeden btad, przejsé do 8 innych stanéw (patrz
algorytm 3.1). Majac wiec jeden wiecej btad do dyspozycji, mozemy dotrzeé
w drzewie ss_trie wszedzie tam gdzie w przypadku mniejszym i z kazdego ta-
kiego stanu przejs¢ jeszcze do 8 innych stanéw. Interesujaca obserwacje daje
tez porownanie Sredniego czasu pracy workera z maksymalnym czasem, w tescie
z wigksza liczba maszyn (tabela 5.11). Widaé¢ duza rozbieznosé — przypuszczalnie
jest to spowodowane matym zbiorem krotkich odczytéw, ktory przy tym tescie
zostal podzielony w nierownomierny sposéb pomiedzy maszyny.

Wida¢, podobnie jak przy obstudze genomu, ze wersja rozproszona z jed-
ng maszyna jest mniej wydajna niz wersja sekwencyjna, cho¢ tym razem czasy
dziatania sg zblizone. Podobnie jednak jak przy budowie drzewa, tak i przy po-
rownywaniu kroétkich odczytéw problem dobrze sie zréwnolegla i wraz
ze wzrostem liczby przetwarzajacych procesoréw, czas dopasowania
proporcjonalnie spada. Dodatkowe koszty w postaci komunikacji pomiedzy
maszynami: podzialt zbioru krétkich odezytow pomiedzy maszyny, przestanie da-
nych i potem zebranie wynikéw (tabele 5.5, 5.6), sa znikome w poréwnaniu do
czasu potrzebnego na obliczenie dopasowania.

Patrzac na wyniki catodci procesu dopasowania (tabela 5.7 1 5.10) widzimy,
ze przy stosunkowo nieduzej liczbie krétkich odezytow, czas dziatania przy do-
puszczalnej liczbie btedéw < 2 jest zdominowany przez czas konstrukcji drzewa.

Jednak juz w przypadku M = 3 czas dopasowania zaczyna mie¢ spore znaczenie,
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a przy M = 4 dominuje dtugosé¢ procesu dopasowania. Podobnie jest przy wiek-
szej ilosci maszyn i dopasowaniu z M = 5. Nalezy réwniez pamietaé, ze testy
wykonano przy matej ilosci krétkich odezytéw (2000). Przy wiekszej ich ilosci,
czas dopasowania bedzie proporcjonalnie wigkszy, natomiast czas budowy drze-
wa nie ulegnie zmianie. Wszystko to prowadzi nas do wniosku, ze w pierwszej
kolejnosci trzeba polepszaé¢ sam algorytm dopasowania niz poprawiac

szczego6ly implementacji wybranej metody.
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6 Podsumowanie

W niniejszej pracy rozwazaliSmy problem dopasowania krétkich sekwencji DNA.
Popatrzylismy na to zagadnienie z punktu teoretycznego — jako na problem nie-
doktadnego wyszukiwania wielu wzorcéw w tekscie, przy zadanej liczbie dopusz-
czanych bledéw i o okreslonych pewnych parametrach. Szukajac metody po-
zwalajacej na efektywne zréownoleglenie obliczenia tego problemu, dokonalismy
przegladu istniejacych algorytmow wyszukiwania wzorca w tekscie oraz niedo-
ktadnego dopasowania.

Przedstawione algorytmy wyszukiwania wzorca prezentujg ciekawe techniki
podejscia do tego samego problemu. Przechodzac jednak do szerszego proble-
mu jakim jest problem niedoktadnego dopasowania wzorca, widac¢, ze do jego
rozwigzania stosuje si¢ inne metody, ktore ciezko efektywnie zréownoleglic. W
kontekscie wyjsciowego problemu dopasowania wielu krétkich sekwencji DNA,
najprostszym zrownolegleniem jest podzial dopasowania krotkich odczytéw po-
miedzy wiele procesorow z dostepem do wspolnej pamieci, w ktorej znajduje sie
struktura pozwalajgca oblicza¢ takie dopasowanie. Nie daje to jednak zadnego
rozwigzania dla architektury wielu procesoréw bez wspoélnej pamieci, czyli takiej
jaka jest w $rodowiskach klastrowych, a jaka oddaje interfejs MPI.

Zaproponowana w niniejszej pracy metoda pokazuje, ze problem da sie dobrze
zrownolegli¢, budujac rozproszone drzewo trie z wszystkich spéjnych podciggoéw
genomu o okreslonej dtugosci. Potwierdzeniem tego stanowig wykonane testy
implementacji prostszej metody, w ktorej zabrania si¢ mozliwosci wystgpienia
btedéw w dopasowaniu na krotkim prefiksie. Staboscia przedstawionej metody
jest ilo$¢ potrzebnej pamieci, ktorej przy tekscie dtugosci gigabajta znakéw po-
trzeba bardzo duzo.

Podsumowujac, problem niedoktadnego dopasowania wielu krétkich sekwen-
cji DNA do dlugiego genomu referencyjnego jest bardzo ciekawym problemem,
mozliwym do zrownoleglenia. W dalszych pracach nad efektywnym rozwiaza-
niem tego problemu, nalezy szuka¢ innych metod umozliwiajacych zréwnolegle-
nie, ktore beda wymagaly mniej obliczen celem dopasowania, czy tez beda mniej

kosztowne pamigciowo.
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