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V bioinformatice je ¢asto potieba srovnavat struktury molekul mezi sebou.

Toto je vypocetné narocna operace, kterou by bylo mozné urychlit rozlozenim vypoctu mezi CPU a GPU.
Nastudujte problematiku porovnavani struktur proteinti, prosttedi CUDA pro programovani GPU

a implementujte vybrany algoritmus pro srovnani proteinti tak,

aby vyuzival GPU. Korektnost implementace ovéfte na vhodné datové sadé. Uspésnost posud'te
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Abstrakt

V této praci se zabyvam metodami porovnani proteinovych struktur a zdkladnim principtim paralelizace
vypocetnich tuloh, které mohou byt k porovnani takovychto struktur pouzity. Dale se v této praci vénuji
navrhu algoritmu vhodného pro aplikaci jak na klasickém procesoru, uzivaném naptiklad ve stolnich
pocitacich, tak i pro aplikaci na vypocetni prostfedi modernich grafickych karet od vyrobce NVIDIA.
Soucésti této prace je také vyhotoveni programu v jazycich Java a C++ CUDA, ktery je na ptilozeném CD
nosici.

Abstract

In this thesis I describe methods of protein structure alignment and basic principles of parallelization
of computing taks that can be used for calculation of protein structure alignments.
I also propose an algorithm that can be easily implemented both on classic control processing unit used,
for instance, in ordinary desktop computers, but also in the computing environment of modern graphic
cards made by manufacturer NVIDIA. As a part of this thesis I also developed a computer programme
written in languages Java and C++ CUDA, included on the attached CD medium.
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protein, zarovnani proteini, CUDA vypocet, semiglobalni zarovnani, globalni zarovnani, paralelizace
vypocti, PDB
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1. Uvod

Obor bioinformatiky se v posledni dobé¢ tési nemalé oblibé, a to jak ze strany médii, tak ze strany Siroké
vefejnosti a zdjemctl o studium tohoto zaméteni. Jeho prvopocatky sahaji do dob, kdy potieba pokrocilého
zpracovani dat nasbiranych chemiky a biology pierostla rdmec moznosti rucnich vypocti
a vyhodnocovani. K zvySeni podstatnou mérou pfispély projekty jako sekvenovani genomi zivych
organismu a vytvoreni a sprava databazi znamych organickych molekul a proteind. Po mnoha védeckych
vyzkumech vSak vyvstala snaha nejenom ziskavat sekvence a struktury rliznych molekul, ale tyto
vysledky i navzajem porovnavat.

Typickym piikladem jsou odvétvi genomiky a proteomiky, kterd na bazi srovnani exprese gent,
proteinil ¢i molekul ur€itych latek, pomdhaji hledat nova léciva na t€zké nemoci [10]. Veskeré tyto
informace jsou doposud pomérné¢ zdlouhavé a za pomoci mnohdy rozsahlych pocitacovych siti
zpracovavany. K porovnavani rozsdhlych molekul se totiz pouzivaji standardni procesory, jaké ma nejspis
i kazdy z nas ve svém stolnim pocitaci. Dal§i moznou variantou, jak takto narocné vypocty provadét, jsou
specializované pocitace (napi. IBM BLUEGENE), které obsahuji, od bézn¢ dostupnych procesorti, odlisné
varianty vypocetnich prostiedkli specializovanych na konkrétni vypocetni operace. Bohuzel varianta
specializovaného zafizeni je také, jak uz to byva, velice nakladnou variantou.

Spolec¢nost NVIDIA, vyrobce grafickych karet, ¢ipovych sad a jinych pocitacovych soucasti,
vyvojem hernich komponent vynalezla technologie, které nyni sice slouzi naruzivym hra¢im
pocitacovych her, ale v soucasné dobé zacinaji byt ¢im dal, tim vice vyuzity i k slozitym vypoctim
v trojrozmérném prostoru. Jednou z téchto technologii je NVIDIA Compute Unified Device Architecture
(dale pouze CUDA) [2]. CUDA je technologie, kterd modernim grafickym kartdm umoziuje provadét
slozité vypocty v trojrozmérném prostoru béhem nékolika malo milisekund. Rychlost ziskani vysledku
je oproti normalnimu procesoru n¢kolikanasobna [3]. Tohoto faktu by bylo mozné vyuzit naptiklad
pro porovnani dvou slozitych molekul, protoze algoritmy, které takovéto srovnani provadi, vyuzivaji
bud’to terciarni struktury molekul, nebo trojrozmérné grafy, do kterych jsou zaneseny riizné informace,
jako vazebné thly mezi atomy v molekule.

1.1.  Clenéni prace

Uvodni kapitola stru¢né piedstavuje bakalaiskou praci.

Druha kapitola seznamuje se zakladnimi typy struktur pouzivanych v praxi a teoretickymi zaklady
porovnani proteinovych molekul. Déle predstavuje algoritmy k porovnani molekul pouzivané.

Treti kapitola popisuje zakladni vlastnosti technologie CUDA, moznosti jejiho uziti ve védecké
praxi a popis jiz navrhnutych projektd a pouzita feSeni na bazi této technologie.

Ctvrta kapitola obsahuje navrh a implementaci algoritmu pro porovnani molekul na zdkladé metody
srovnani grafii ve tfech dimenzich prostoru. Obsahuje také modelové ptiklady, na kterych ukazuji
funk¢nost veskerych uzitych programovych casti. Jako zakladni prvek pro porovnani dvou molekul
pouzivam vazebni thly mezi uhliky na hlavnim fetézci.

V paté kapitole popisuji testovani korektnosti navrzeného algoritmu vzhledem ke vzorovym
sekvencim z databaze CATH. Dale zde srovnavam rychlosti dosazeni vysledku pii pouziti klasického
procesoru, obsazeného ve stolnim pocitaci - a to jak varianty vyuzivajici pouze jednoho vlakna, tak vice
vldken - s rychlosti vypoctu na grafické kart¢ NVIDIA GTS450, jejiz hlavni ptednosti je 192 procesort
zpracovavajicich mimo jiné také instrukce technologie CUDA. Snazim se zde také vysvétlit,
co je pfic¢inou rozdild ve vysledcich. Na konkrétnich piikladech ukazuji ptednosti vypoctd na bazi
technologie CUDA. Porovnavam zde i zpiisoby, kterymi by konkrétni tlohy byly vypocitany na CPU
a na procesoru grafické karty.

Zavere¢na kapitola obsahuje stru¢né shrnuti dosazenych vysledki.

Po zavérecné kapitole nasleduje seznam zdrojii a citaci pouzitych v této praci a také seznam
pouzitych zkratek a vyrazu.

Ptilohy obsahuji navod ke spusténi a obsluze programu piilozeného k této praci.



2. Porovnani proteinovych molekul

V této kapitole popisuji zakladni ptehled stavby molekul proteind, metody zarovnani jejich sekvenci
a struktur. U kazdého typu porovnani proteinii vzdy nasleduje n€kolik ptikladl jiz zavedenych a v praxi
bézn¢ vyuzivanych metod.

2.1. Hierarchie riznych typi struktur v proteinech

Informace o proteinech lze zobrazit v dnesni dob¢ ne€kolika zpisoby, z nichz kazdy ma urcité opodstatnéni
v praxi. Z hlediska vyobrazeni a zapisu molekul proteinii rozliSujeme &tyfi typy struktur a tomu
odpovidajicich dat.

2.1.1. Primarni struktura

Tato struktura je dana pofadim aminokyselin v polypeptidovém fetézci. Byla stanovena v roce 1953
Frederickem Sangerem, kdy tento védec objevil a prokazal jedine¢nou kovalentni strukturu bilkovin.
Jedna se o zépis aminokyselin v pofadi od N-konce po C-konec bilkoviny [4].

2.1.2. Sekundarni struktura

Sekundarni struktura je usporadani bilkovinného fetézce v prostoru, které zaklada na vlastnosti ,,kratké
vzdalenosti“ mezi aminokyselinami navzajem sousednimi v fetézci bilkoviny. Poprvé byla pouzita
v tficatych az Ctyficatych letech dvacatého stoleti a pinesla n¢kolik novych pojmt, jako a-helix, f-sheet,
B-hairpin a random-coil a jiné dalsi pojmy, které vesmes popisuji strukturu bilkoviny.

a-helix je pojem popisujici strukturu bilkoviny na zdkladé dominantniho stavebniho prvku,
tzv. a-Sroubovice. Kdy tato pravotociva Sroubovice tvoii kostru bilkoviny.

B-sheet je naopak struktura tzv. skladaného listu. Tato struktura se vyznacuje ne moc vysokou prostorovou
kompaktnosti, jelikoz veskeré fetézce v bilkovin€ jsou pfi této struktufe uspofadany rovnobézné v jedné
rovingé. Zbylé struktury dale v této praci nepopisuji, nebot z hlediska zarovnani struktur nejsou
povazovany za dominantni [4].

2.1.3. Terciarni struktura

Rozdil mezi terciarni a sekundarni strukturou proteinovych molekul hlavné ve faktu, ze v terciarni
struktufe uvazujeme vzajemnou polohu aminokyselin na vétsi vzdalenost. V bioinformatice tedy terciarni
strukturou minime fetézec bilkoviny jako celek, zatimco sekundarni struktura popisuje pouze jeho ¢asti
[4]. S terciarni strukturou pracuje i program, ktery jsem vytvoftil pro ucely této bakalaiské prace.

Velice dulezitym prvkem, z hlediska zpracovani mnou navrZzenymi algoritmy, je tzv. C-a uhlik,
resp. jejich seskupeni v kostie molekuly proteinu. C-a uhliky totiz urcuji néco jako "patet" proteinu
(ptevzato z anglického terminu protein backbone), na kterou jsou pfipojeny postranni fetézce, které
dohromady s touto "patefi" tvoii molekulu proteinu.

Molekula proteinu mize byt, do jisté miry, dobfe popsana at uz pomoci polohy C-o uhliki,
tak 1 pomoci tzv. torznich thli mezi atomy v molekule proteinu. Torzni uhly jsou thly v prostoru, urcujici
polohu atomt, ptfi¢emz poloha kazdého nasledujiciho atomu je v prostoru popsatelna od piedchoziho

atomu pomoci dvou uhli - torznich uhlu - PV [ ¢teno fi a psi]. Soustavu téchto thlu lze vidét
na obrazku 1.

Algoritmy, které jsem pouzil v pfilozeném programu vyuzivaji znalosti vzajemné polohy C-a
uhlikli v proteinové molekuly. Pomoci jednoduché vektorové matematiky pak pfevadim tyto soufadnice
v prostoru na jakési improvizované uhly P , které vSak ve skute¢nosti nemaji s torznimi thly témér
nic spolecného. Bliz$i informace o zplsobu vyuziti znalosti soufadnic C-a uhlikli v prostoru pro uréeni
polohy atomd jsou uvedeny v kapitole 4.
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Obrazek 1: Torzni uhly v molekule proteinu

2.1.4. Kvartérni struktura

Tato struktura fesi usporadani jednotlivych ,,podjednotek* do tzv. proteinovych aglomeratt, které jako
celek tvofi jednu bilkovinu. Takovéto uspotfddani vSak maji pouze hodné slozité¢ bilkoviny, jako napf.
fibrily kolagenu, nebo lidské DNA polymerazy [4].

2.2. Porovnani struktur v prostoru

Poctivému ctenafi predeslych podkapitol neuniklo, ze vySe uvedené struktury jsou vSechny, krome
primarni, trojrozmérné objekty. V dnesni dobé existuji rizné metody porovnani struktur v trojrozmérném
prostoru. Vétsina z té€chto metod se zabyva problematikou minimalizace ¢asovych narokli na vypocet
tohoto pomérmné vypocetné slozitého procesu.V jednoduchém piehledu v této praci zachycuji nékolik
metod, které se v poslednich letech diskutuji nejvice v odbornych ¢lancich a které jsou pokladany za,
kazda svym zplisobem, pfelomové v oboru porovnani struktur.

2.2.1. Algoritmus porovnani struktury proteini na zakladé kombinatorického rozsiieni
optimalni cesty

Tato metoda se poprvé objevila v hledacku védcti z oboru bioinformatiky a vypocetni chemie ptiblizné
v roce 1996, kdy byla publikovana autory Alexandrovem a Fischerem. Na rozdil od jinych totiz dokazala
bez pomoci algoritmii dynamického programovani vyfesit problém podobnosti dvou proteinli v poméerné
kratkém case na zakladé pievedeni vazebnych vlastnosti v proteinech do jisté miry znacné striktnich
kombinatorickych pravidel pro vypocet podobnosti na zakladé matic podobnosti. Zakladnim pojmem této
metody je takzvana nejdelsi souvisla cesta v proteinu.

Zde tento algoritmus nejdiive vypocte nejdelsi souvislé zietézeni uhlikii v proteinu, dale
pak v riznych informatickych databazich vyhledd pro optimalizaci algoritmu pouze proteiny, u nichz
délka hlavniho fetézce odpovida prave délce fetézce daného proteinu. Dale pak postupuje tato metoda tak,
ze na zéklad¢ vzdalenosti mezi podjednotkami proteinii, porovnd tyto vysledky a nehodici se proteiny
vytadi. Pomoci postupné aplikace kombinatorickych pravidel pak zmensuje pocet atoml v podjednotkéach
a vyfazuje tak méné€ vhodné proteiny pro srovnani. Vysledkem je zarovnani proteinu strukturné
nejvhodnéjsiho ,,ptibuzného® [9]. Pro slozitost tohoto algoritmu nebudu jeho postup podrobnéji popisovat.



2.2.2. Algoritmus DALI

Algoritmus DALI je jednim z pfedchiidcti vySe zminéného algoritmu pro porovnani struktury proteinl
na zakladé kombinatorického rozsifeni optimalni cesty. Byl uveden v roce 1992, nicméné veédeckou
vefejnosti byl za pomémné presny a vhodny jako feSeni dané problematiky az v roce 1993. Od té doby
ovSem ale vSechny nové, pielomové metody porovnavaji své vysledky s touto, nebot’ jak rozsahlé testy
této metody a jeji aplikace v praxi naznacuji, jednd se o velice pfesnou metodu. Bohuzel na rozdil
od predeslé metody, tato vyZaduje aplikaci dynamickych programovacich algoritmti. Pokud bychom chtéli
blize specifikovat, které algoritmy dynamického programovani pouziva tato metoda, pak bychom méli
mluvit hlavné o tzv. Monte Carlo proceduie, kterd zde hraje roli optimalizace vypoctu bodovani
podobnosti proteinii s ohledem na intramolekularni vzdalenosti [2]. Opét jako u pfedchoziho piipadu
nebudu pro slozitost vice popisovat tento algoritmus do hloubky.

2.3. Porovnani sekvenci

Porovnani sekvenci obvykle nazyvame také jako zarovnani sekvenci, pfi ¢emz v odbornych kruzich
se spiSe hovoii o zarovnani sekvenci —dle doslovného piekladu z anglického terminu "alignment" —
je pomérné slozitym tématem moderni bioinformatiky, nebot’ se zabyva zptsoby, jak v idealnim piipadé
dokonale porovnat sekvence, ¢i fragmenty sekvenci, s jiz znamymi sekven¢nimi fetézci a timto zptisobem
zjistit alespon pfibliznou strukturu experimentaln¢ ziskanych latek (DNA, proteini, gent, enzymu, atd.).

Pfi porovnavani sekvenci miizeme narazit na nékolik problémt. Typickym problémem
je napf. nizky stupeit homologie a tim podobnosti vzorku s jakymkoli jinym, jiZ zndmym vzorkem.

Na zakladé riznych experimentii byly postupem casu vyvinuty techniky, které se urCitym
zplisobem snazi problémim porovnavani sekvenci, bud’ predchazet, nebo je brat v potaz a ,bodovat“
jejich vyskyt ve vzorku.

Porovnani sekvenci tedy je obvykle provadéno metodou tzv. porovnadni na zakladé tzv. homologie
proteinovych molekul, které urcuje celkovou podobnost srovnavanych proteini.Tato metoda pracuje
na zékladé predpokladu, ktery zjednodusené teceno ftika, Ze pokud ma jedna sekvence urcitou
pravdépodobnost podobnosti, ktera je vypoctena napt. zarovndnim ,,pismen* sekvenci z jednoho zdroje
na srovnavany vzorek, pak tento vzorek pravdépodobné bude vypadat velice podobné i co se tyce terciarni
struktury. Vysledny model tedy bude velice podobny modelu terciarni struktury, se kterou porovnavame.

Existuji dva zdkladni typy porovnani sekvenci a jeden typ kombinovany. Prvnim typem
je tzv. lokalni porovnani sekvenci, tj. porovnani sekvenci hledajici ve srovnavanych proteinech
nejpodobnéjsi useky libovolnych délek takové, Ze oblasti od téchto usekii vzdalené zanedbavame [4].
Dalsim typem pak je tzv. globalni porovnani sekvenci. Globalni porovnani sekvenci je takové, které bere
v potaz celkovou strukturu srovnavanych molekul [6]. Jistou kombinaci obou piedchozich
je pak tzv. semiglobalni zarovnani, které se snazi najit nejlepsi zarovnani, které obsahuje ale i zacatek
a konec porovnavané struktury [4]. Modifikaci posledni ztéchto metod pouzivam v algoritmu, ktery
popisuji ve ctvrté kapitole.
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2.3.1. Algoritmus Needleman-Wiinsch

Algoritmus Needleman-Wiinsch patfi do rodiny algoritmd, které vypocitavaji globalni zarovnani dvou
sekvenci. Stejné jako algoritmus Smith-Watterman byl ptivodné vynalezen na srovnani prostych textovych
sekvenci. Védecké obci byl predstaven poprvé v roce 1970 Saulem B. Needlemanem a Christianem
D. Wiinschem [4].
Postup tohoto algoritmu je nasledujici:
1) Alokuj matici M o rozmérech (n+1)*(m+1), kde m a n jsou délky zarovnavanych sekvenci
2) V prvnim fadku a prvnim sloupci matice M nastav hodnoty na nula.
3) Pro prvek M[i, j] v matici, kde i lezi v intervalu 1, n+1 a j lezi v intervalu 1, m+1 vcetné,
porovnej prvky - sekvence 1 na pozici i-1 a sekvence 2 na pozici j-1 - nastav hodnotu
na maximum z M[i, j-1]+s, M[i-1, j]+s, M[i-1, j-1]+s, kde s je tzv. hodnotici funkce.
Hodnotici funkce miize vypadat naptiklad nasledovné, pokud maximum pochézi z pole
M[i-1, j-1], pak pokud se srovnavané prvky shoduji, pak s = 2, jinak s = -1, pokud maximum
pochazi z poli M[i-1, j], nebo M[i, j-1], pak pfi rovnosti prvki vstupnich sekvenci s = 0
(takzavana sankce za vloZeni mezery), jinak s = -1.
Nyni jsme ve stavu, kdy jsou vSechna pole matice M
4) Z pravého dolniho rohu matice, tedy prvku M[n+1, m+1] zacneme vyhledavani optimalniho
zarovnani sekvence tak, Ze i nastav na pozici n+1, j nastav na pozici m+1. Dokud hodnota
i ajnenirovna 1, doiaj uloz pozici maxima z prvka M[i-1, ], M[i, j-1], M[i-1, j-1].

2.3.2. Algoritmus Smith-Watterman

Tento algoritmus je typickym zastupcem skupiny algoritmil zaloZzenych na lokalnim porovnavani struktur.
Za svuj zéklad bere algoritmus Needleman-Wiinsch, je popsan vySe. Tento algoritmus byl vynalezen
v roce 1981 pany Temple F. Smithem a Michaelem S. Watermanem a pivodné€ mél, stejné jako algoritmus
Needleman-Wiinsch slouzit k porovndni textovych sekvenci [4]. V nize uvedeném postupu algoritmu
si vSimnéme, Ze dle kroku 3 nepovolujeme v matici M zaporné hodnoty, coz je jeden ze zakladnich
rozdili oproti algoritmu Needleman-Wiinsch. Dal§im podstatnym rozdilem pak je prace s maximem,
nebot’ algoritmus Smith-Watterman si po dobu vypoctu pamatuje maximalni prvek v matici M a jeho
soufednice v této matici.
Postup vypoctu algoritmem Smith-Watterman je nasledujici:
1) Alokuj matici M o rozmérech (n+1)*(m+1), kde m a n jsou délky zarovnavanych sekvenci
2) V prvnim fadku a prvnim sloupci matice M nastav hodnoty na nula, hodnotu maxima nastav
na nula, pozici x maxima nastav na nula, pozici y maxima nastav na nula.
3) Pro prvek M[i, j] v matici, kde i lezi v intervalu 1, n+1 a j lezi v intervalu 1, m+1 vcetné,
porovnej prvky sekvence 1 na pozici i-1 a sekvence 2 na pozici j-1 nastav hodnotu M[j, j]
na maximalni hodnotu z nula, M[i, j-1]+s, M[i-1, j]+s, M[i-1, j-1]+s, kde s je tzv. hodnotici
funkce. Hodnotici funkce mtize vypadat naptiklad nésledovné, pokud maximalni hodnota pochazi
zpole M]Ji-1, j-1], pak pokud se srovndvané prvky shoduji, pak s = 2, jinak s = -1, pokud
maximum pochazi z poli M[i-1, ], nebo M[i, j-1], pak pfi rovnosti prvki vstupnich sekvenci
s =0 (takzavana sankce za vlozeni mezery), jinak s = -1.
Nakonec porovnej maximum s nove vzniklym prvkem, pokud je novy prvek vyssi nastav
maximum na novy prvek a pozici x maxima nastav na #, pozici y maxima pak na j.
Nyni jsme ve stavu, kdy zname maximum z matice a mame vypocitané veskeré jeji prvky.
4) Ze znamé pozice maxima vyhledej idealni zarovnani nasledovné:
i nastav na pozici maxima x, j nastav na pozici maxima y. Dokud prvek M[J, j] neni roven nule,
nebo i, nebo j neni rovno 1, do i aj uloz pozici maxima z prvki M[i-1, j], M[i, j-1], M[i-1, j-1].
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2.3.3. Algoritmus pro semiglobalni zarovnani

Jak jsem jiz uvedl vyse ve vSeobecném piehledu, jedna se o kombinaci dvou ptredchozich algoritmd.
Postup vypoctu matice M je shodny s jejim vyplnénim v algoritmu Needleman-Wiinsch, nicméné nemame
pevné stanoveno, kterym prvkem zacina vypocet optimalniho zarovnani. Tento prvek nejprve musime
nalézt v poslednim sloupci a poslednim fadku. Od tohoto vypoéteného maxima pak zacind vypocet
optimalniho zarovnani nasledovné:

Z pozice maximalniho prvku, tedy prvku M[r+l, m+1] zacneme vyhledavani optimalniho
zarovnani sekvence tak, ze i nastav na pozici maxima X, j nastav na pozici maxima y. Dokud hodnota
i, nebo j neni rovna 1, do i aj uloz pozici maxima z prvku
M[i-1, j1.M[i, j-1], M[i-1, j-1].
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3. Technologie NVIDIA CUDA

Naésledujici kapitola se vénuje technologii NVIDIA CUDA (= Compute Unified Device Architecture).
Popisuji zde jak technologii CUDA ve vSeobecném kontextu, tak jeden z jejich pienosii na jiny
programovaci jazyk, nez je puvodni C/C++, a to na jazyk Java.

3.1. NVIDIA CUDA C/C++

Technologie NVIDIA CUDA byla pivodné€ navrzena pro jazyky C/C++ a Fortran. Jejim primarnim cilem
bylo zaujmout svym zpiisobem dominantni postaveni na trhu grafickych karet, nebot’ méla vyvojatrim
pocitacovych her nabidnout prostfedky, jak vypocetné slozité operace provadeét na grafické karté,
bez enormniho vytizeni standardniho procesoru typu CPU. Od jejiho uvedeni netrvalo dlouho a nejvetsi
svétova studia vyvijejici pocitacové hry zacala pouzivat tuto technologii napt. pro vypocet narocné fyziky
ve svych pocitacovych hrach. V rozvijejicim se hernim primyslu tento okamzik znamenal obrovsky zlom,
nebot’ tato technologie umoznila za vyuziti soucasnych béznych prostfedkii zpracovavat mnohem
od dokonale vypracované tkaniny az po tekouci vodu [7].

Po zacatcich v hernim primyslu se ale ukazalo, Ze by tuto technologii bylo mozné vyuzit nejen
k vylepseni dojmii z "dokonalého" svéta modernich her, a tak se zacaly objevovat jeji prvni aplikace
do védeckého prostiedi. Jednim z prvnich uspé$né aplikovanych pokusti o vyuziti této technologie
se pak stal program Matlab se svou nadstavbou Simulink, ktery umoznoval uziti paralelizace tuloh
pro vypocty, at’ uz matematického, tak i fyzikalniho razu [5].

3.1.1. Co je CUDA?

NVIDIA CUDA je technologie, jejiz hlavnim tcelem je zprosttedkovat schopnost paralelnich vypoéta
na GPU jednotkach grafickych karet NVIDIA (od série GeForce 8XXX vyse) a timto umoznit feSeni
rozsahlych, komplexnich vypocetnich problému ve zlomku Casu, ktery by tyto operace trvaly, kdybychom
pouzili standardni procesor typu CPU. Aby bylo mozné vyuzit piednosti této technologie, poskytuje
spole¢nost NVIDIA tzv. “CUDA engine®, ktery obsahuje n¢kolik ¢asti.

Prvni ¢asti CUDA pracovniho rozhrani je tzv. CUDA architektura instrukéni sady (anglickou
zkratkou CUDA ISA) a paralelni vypocetni rozhrani grafického procesoru.

K programovani na architektute CUDA dnes mohou vyvojafi vyuzit mnohych programovacich
jazyku, z nich nejrozsitenéjsi je vSak uziti jazyka C/C++. V dne$ni dob¢ se jiz pracuje na knihovnach této
architektury pfiblizujicich tuto moderni cestu feseni slozitych vypocti pro dalsi jazyky, jako je Fortran,
OpenCL, Python a Java. Na obrazku nize je ilustrace rozdilu mezi architekturou klasického procesoru
(do tohoto vypocetniho modelu autofi zahrnuji i tzv. opera¢ni pamét cCastéji znamou pod anglickou
zkratkou RAM) a architekturou grafické karty schopné provadét vypocty na bazi technologie CUDA.

Control AW AW | T A Y I N
L L ! -l ——* T I
WL TTTTTTTTTTTT

ALU :ALIJ |

CPU GPU

Obrazek 2: Architektury CPU a GPU
Na vyse uvedeném obrazku je vidét pomér aritmetickologickych jednotek (tzv. ALU), které provadéji
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samotny vypocet. Oproti standardnim procesorim, které dnes v bézné podobé nabizeji nejvice Sest téchto
jednotek, graficka karta jich mize poskytnout né€kolik stovek - v pfipadé modelu NVIDIA GTS450, ktery
jsem pouzil pro tuto praci, je to 192 ALU, extrémnim piipadem je v soucasné dobé graficka karta
NVIDIA GTX590, ktera nabizi uzivateli 1024 vypocetnich jader - ¢ehoz lze vyuzit pti vypoctu naro¢nych
operaci, které 1ze tzv. paralelizovat, tedy lze provadét vice ikond naraz [6].

Dalsim rozdilem mezi klasickym procesorem typu CPU a procesorem grafické karty typu GPU
je to, jakym zplsobem pfistupuji tyto procesory k paméti, ve které jsou ulozeny pro vypocet dilezité
informace, jako jsou mezivypoCty a promeénné potiebné k b&hu vypocetniho ukonu. K témto datiim
pak procesor pfistupuje pres tzv. sbérnici, ktera ma ale sva omezeni co se ty¢e objemu pienesenych
dat za jednotku casu. Tato schopnost pienést urcity objem dat za jednotku Casu je nejCastéji uvadéna
vyrobci jako tzv. Sifka sbérnice. Operacni pamét, kterou pouziva bézny procesor ma v dnesni dob¢ Sitku
sbérnice 64 bitll, zatimco nejmoderné;si grafické karty maji $itku sbérnice az 768 bitd, z ¢ehoz vyplyva,
ze graficka karta dokaze nejen provést vice vypoctl, ale dokaze zaroven mnohem rychleji pristupovat
k datlim pro tyto vypocty potiebnym.

Velkym uskalim grafickych karet je vSak pocet instrukei, které je kazdé jadro schopné zpracovat
avyS$i naroCnost na provedeni béznych programatorskych ukonti. O nutnosti vyS§i narocnosti
na sestrojeni GPU vhodnych algoritmti se zminim jesté v kapitole ¢. 4.

3.1.2. Predpoklady programovani na architektuire CUDA.

Prvni nezbytnou soucasti je tzv. CUDA ovlada¢, ktery nam poskytne nejdilezitéjsi hardwarovou
spolupraci grafické karty s knihovnami daného programovaciho jazyka. Druhou soucasti jsou pak CUDA
nastroje a posledni ¢asti pak je CUDA SDK (Software Development Kit) a ukazky zdrojového kodu.

CUDA ovlada¢ poskytne vyvojari zékladni néstroje pro uziti této architektury. Témito néstroji jsou
jmenovité nvee kompilator pro jazyk C, CUDA FFT a BLAS knihovny, profiler (pro sledovani b&hu
aplikace a provadénych operaci), gdb debugger (pro jednodussi odstratiovani chyb) pro GPU, CUDA
béhovy ovladac a programatorsky manual.

Rozsitenim této zdkladni sady je pak CUDA SDK, které obsahuje mnohem vice uzitecnych
materialti ve formée ukazek zdrojového kodu. Mezi témito ukézkami jsou ukazka paralelniho fazeni,
nasobeni matic, transpozice matic, ladéni vykonu a uzivani Casovacl, prefixové scitani velkych poli,
obrazova konvoluce a mnohé¢ dalsi [8].

3.2. Knihovny CUDA pro jazyk Java

Knihovny CUDA pro jazyk Java se nazyvaji JCUDA. JCUDA je jednim z fady projekti, které¢ maji za sviij
hlavni cil zprostfedkovat funkcionalitu technologie CUDA co nejsirsi spole¢nosti vyvojaii zabyvajicich
se tématem vyuziti grafickych karet k jinym vypoctiim, nez herné a graficky orientovanym.

Poskytuje programatorim zakladni funkcionality programovani na zakladé NVIDIA CUDA
prostfednictvim knihovnich funkci a metod. Z hlediska mé préce je nejdulezitéjsi, Ze poskytuje mimo jiné
i knihovnu pro import ptivodniho C/C++ zdrojového koédu, jeho kompilovani "za béhu programu"
a nasledné spusténi tohoto pro grafickou kartu optimalizovaného programu nad daty, které mu predavam
ze samotné aplikace napsané v jazyce Java.

3.2.1. Predpoklady programovani s vyuzitim jCUDA?

Pro programovani s knihovnami jCUDA je tfeba jiz vySe zminénych nastroji (3.1.2.), jako je CUDA
Toolkit, CUDA SDK, atd. Novou komponentou pro takto zaméfené programovani je pak samotna sada
knihoven jCUDA, ktera muze byt stazena ze stranek www.jcuda.org, pro jednoduchost prace
s programem, ktery je pfilozen k této praci, 1ze tyto knihovny pro nejrozsifenéjsi operacni systémy nalézt
na ptilozeném CD nosici.
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4. Navrh a implementace algoritmu

V této kapitole popisuji samotny navrh algoritmu a jeho implementaci postupné na CPU s pomoci vypocti
rozdélenych do vice vlaken, CPU pfi pouziti pouze jednoho vldkna a grafické karty prostfednictvim
technologii jJCUDA a CUDA C/C++.

4.1. Navrh algoritmu

Nejprve se vénujme lehce vybéru algoritmu z pohledu celkové slozitosti a ndro¢nosti na implementaci
v praxi. V kapitole Cislo dvé popisuji nekteré ze zakladnich pouzivanych algoritmi. Jisté neuniklo ¢tenafi
této prace, Ze algoritmy na porovnani struktur v prostoru jsou popsany znacn¢ zevrubnég, zatimco piiklady
algoritmti na porovndni sekvenci jsou popsany pomérné podrobné a je k nim piipojen jakysi ndvod
v "pseudojazyku", ktery umozni ptfipadnému Ctenafi této prace nahled na to, jak popsané algoritmy pracuji
a také poskytne zékladni informace pro ptipadny pokus o implementaci téchto algoritm.

Zatimco algoritmy pro porovnani v prostoru vyuzivaji rizné techniky napi. prohledavani grafii,
jejich Casova slozitost je pomérné vysokd a jsou velice narocné na implementaci (nepouzivame-li jiz
predpftipravené knihovni funkce), ¢asova slozitost algoritmli pro porovnani sekvenci je naopak pomerne
nizka a ve vét$iné ptipadi je ¢asova narocnost vypoctu rovna nasobku délek porovnévanych sekvenci.
Jelikoz algoritmy pro porovnani v roving pracuji na bazi vypoctu podobnostni matice, jsou tedy i pomérné
snadno implementovatelné jak pro klasické CPU vypocty, tak i pro vypocty na grafickych kartach.

4.1.1. Teorie nutna pro navrh algoritmu

Kdyz jsem pted zac¢atkem programovani algoritmtl, které jsou souéasti programu piilozeného k této praci,
premyslel jak algoritmus pro vypocet podobnosti napsat, pfirozené mé tedy napadlo né€jakym zpiisobem
vstupni sekvence (v mém piipadé molekuly proteint) transformovat tak, aby se daly porovnat jako
sekvence a tim snizit jak celkovou Casovou slozitost algoritmu, tak i slozitost implementace. Celkova
narocnost tohoto ukonu se projevila také na vysledné délce zdrojového kddu programu, ktery je k této
praci ptilozen, jehoz vysledna délka ¢ini ptes 2280 radki.

Jelikoz vstupnimi daty pro mij program dle zadani mély byt soubory typu .pdb, neboli soubory
databaze Protein Data Bank, které obsahuji pomémé¢ piesné tidaje o kazdém atomu v sekvenci, mimo jiné
napiiklad pozici atomu v prostoru, zda je prisluSnikem néjakého fetézce. Spole¢nou konzultaci s vedoucim
této prace jsem dosel k nazoru, ze je vhodné porovnavat proteiny pomoci alfa C-a uhlikdi srovnavanych
proteinovych molekul, protoze pro vétsinu proteinovych molekul je tento fetézec smérodatny, nebot” tvori
zékladni kostru téchto molekul.

Dalsim diilezitym poznatkem je, ze vstupem je struktura zadana v prostoru, kterou Ize popsat mimo
jiné také vazebnymi thly, které tyto atomy navzajem sviraji. V bézné praxi se uziva systému dvou thlu,
které pro urCitou ¢ast molekuly, bézné se pouziva napf. aminokyselina, v naSem piipadé¢ C-a uhlik, které
ur¢i pomérné presné polohu dalsi ¢asti stejného typu. V nasledujicim textu tyto thly oznacuji pomoci

feckych pismen ¢ (&ti fi) a druhy thel pak feckym pismenem ¥ (&ti psi).
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4.1.2. Priprava vstupnich dat

Pied samotnym popisem funkcnosti algoritmu bych rad dodal, ze veskeré mezikroky ptredchazejici
vypoctu optimalniho zarovnani proteinti jsou vytvorenym programem zapisovany do textovych soubort,
které 1ze vysledné nalézt ve stejné slozce, v jaké se nachazi soubor s optimalnim zarovnanim.

Soubor .pdb, ktery je vstupem pro mij program obsahuje veliké mnozstvi informaci, které jsou
ve skutecnosti pro muj algoritmus nevyznamné, z tohoto diivodu nejdiive program vybere ze vstupnich
soubort pouze data odpovidajici atomtiim v sekvenci a jejich vlastnostem.

Jelikoz muj algoritmus z a vstup pouzivd pouze ty atomy, které nalezi do hlavniho fetézce,
ze souboru obsahujiciho pouze tidaje o atomech vybiram pouze ty atomy uhliku, které urcuji alfa kostru
vstupnich fetézct, ¢imz jsem ziskal "urcujici" koordinaty pro C-a uhliky zadanych struktur.

Dalsim krokem vypoctu je pak vypocitat thly mezi atomy ze souboru, ktery byl vypracovan
v pfedchozim kroku. Existuje fada metod, které urceni thli provadi mezi jinymi naptiklad algoritmus
Ye-Janardan-Liu. Ve svém algoritmu jsem se ale rozhodl vyuzit jednoduché vektorové matematiky
ana zéklad¢ vstupnich dat (hlavné pak polohy v prostoru) vypocitat jednotlivé tthly pomoci vzorce
pro vypocet uhlt mezi vektory. Obecny tvar tohoto vzorce je na obrazku €. 3.
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Obrazek 1: Vypocet thlu z vektori

Pokud chceme tohoto vzorce pouzit pro vypocet v prostoru, pak jeho znéni tak, jak je vyuZito v samotném
programu, je zobrazeno na obrazku ¢. 4.
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Obrazek 2: Uhel vektorii v prostoru
Kde u, v jsou vstupni vektory, u,, v, pro x jdouci od 1 do 3 jsou jednotlivé slozky vektort.
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Jak jsem jiz popsal vySe, v této praci nepouzivam torzni uhly urcujici polohu aminokyselin
v prostoru. V této praci je vyuzita pouze jednoducha vektorovd matematika. Oznaceni thld feckymi

pismeny e je tedy pouze obecné oznaceni dvou uhll a s typickym oznaceni torznich thli nema nic
spolecného. Necht' A, B, C, D jsou postupné¢ jdouci C-o uhliky v molekule proteinu, pak uhly P Qv

pro atom A lze vypocitat nasledovné. Vypocet uhlu /.

Necht’ soutadnice vektoru u jsou postupné (u,,us us3) = (A«-By, Ay-By, A,-B,), necht’ vektor v je pak roven
(vi,v2,v3) = (Cx-By, Cy-By, C,-B,), dosazenim do vySe uvedeného vzorce (viz Obrazek 4) pak ziskame

kosinus Ghlu ? , pii cemz aplikaci funkce arkuskosinus pak ziskavame samotny uhel ?
Vypocet Ghlu ¥ : necht’ soutadnice vektoru u jsou postupné (u;,usus) = (Ac-By, Ay-By, A,-B,), necht’
vektor vjepakroven (v,v,v;) = (Dy-Cy, Dy-Cy, D,-C,), dosazenim do vySe uvedeného vzorce
(viz Obrazek 4) pak ziskame kosinus thlu ¥ , samotny thel ¥ pak ziskame opét aplikaci funkce
arkuskosinus.

Vyse uvedenym zpiisobem jsou vypocteny veskeré vazebné uhly mezi atomy na hlavnim fetézci
proteinu pro kazdou vstupni sekvenci. Tyto uhly jsou poté ulozeny do prostého textového souboru.

Na nasledujicim obrazku je ilustrace uhlu 2V tak, jak jsou vypocitany vySe uvedenym
zptusobem.

.

/ —®
re
5 Psi
P
L. .7

Obrazek 3: Uhly fi a psi

Samotny pfevod soufadnic v prostoru na dvojici thld b Qv je pak v programu obsluhovan metodou
vectorAngle(), ktera za své parametry bere soufadnice 4 atomt v prostoru a navraci textovy fetézec
(tzv. String).
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4.2. Navrh implementaci pro jednotlivé zptisoby vypoctu

Zde se dostavame k jednomu piekvapeni, jez jsem si, jakozto autor této prace, pro piipadného
Ctenare/Ctenatku pripravil. Jak vime, zadanim této prace bylo implementovat jeden vybrany algoritmus
pro zarovnani proteinti a to jak ve formeé pro CPU, tak ve formé vhodné pro grafickou kartu.
Pivodné jsem zamyslel pouzit pouze algoritmus pro semiglobalni zarovnani proteinti, pokud
si ale uvédomime, jak maly rozdil je v algoritmech pro semiglobalni a globalni zarovnéni, pak se mnou
jist¢ budete souhlasit, Ze by byla $koda neimplementovat hned oba dva.

Vstupem pro dal$i zpracovani je soubor s vypoctenymi thly mezi atomy C-o uhliki.
Pro vSechny metody vypoctu nejdiive z vstupnych thli mezi C-o uhliky vypocitam vzdy pro kazdy

par bav vzdy jedine¢nou celociselnou hodnotu, kterd je nezameénitelnd a povoluje vzdy odchylku
sedmi stupniti. Tento pfevod provadim v algoritmu z diivodu zjednoduseni vstupnich struktur na pomérné
jednoduché a snadno srovnatelné sekvence, pifi pomérné malé ztraté dat popisujicich tuto strukturu
v prostoru. Jak jsem jiz zminil, v programu povoluji odchylku sedmi stupiii (tj. asi 0,125 radiant), tato
konstanta byla ovétena sérii vypoctl, pii nichz se ukazala jako nejvhodnéjsi. Vyssi hodnota, zhruba okolo
deseti stupni, jiz pfi provedeni zarovnani vracela Spatné vysledku uz pro dvojici naprosto totoznych
proteind, niz§i pak jiz v kombinaci s hodnotici funkci algoritmti, které popisuji nize, jiz byla velice
avysledné zarovnani také znehodnocovala. Toto nastaveni lze zmeénit ve tiidé GetSequence().

Pro libovolnou dvojici uhla P aV je pak vysledna celociselnd hodnota stanovena nasledujicim
vypoctovym vzorcem, ktery Ize slovy zapsat jako:

Pokud tihel ? spadd do rozmezi i * 0,125 radiant a (i+1) * 0,125 radiani, pak vysledna celoCiselna
hodnota pro tento atom bude obsahovat k ve své prvni casti, kde i je celoCiselna hodnota jdouci
od 1 do 26.

Pokud thel ¥ spadd do rozmezi ! * 0,125 radiand a (I+1) * 0,125 radiant, pak vysledna celodiselna
hodnota bude na své druhé pozici obsahovat /, kde 1 je opé€t celociselna hodnota, v tomto ptipadé vsak
jdouci od 001 do 0026. V druhém piipad¢ je pred vSechny cislice piidany nuly z divodu spravnosti
rozeznani thlu. Timto procesem se vyvaruji problému, kdy napt. z prvniho thlu by celoc¢iselnd hodnota
byla 11 a z druhého 1. Kdybych do druhé soustavy nepftidal ¢islice 0, pak by takovato hodnota byla
zaménitelna za ptipad, kdy prvni tihel je nahrazen ¢islici 1 a druhy thel je nahrazen ¢islici 11. Pokud napf.

dvojice thlu PV by byla 7 stupiiti a 14 stupni, pak celoCiselny identifikator takovéto struktury bude
mit hodnotu 1001.

Touto operaci se dostdvam k diskretizaci samotného feSeni, nebot’ vstupem pro dalsi zpracovani
pomoci algoritmu pro vypocet optimalniho globalniho/semiglobalniho zarovnani je jiz pouze posloupnost
(ve zdrojovém kodu reprezentovano polem) unikatnich celociselnych hodnoty, pfi ¢emz kazd4 z nich
popisuje urcitou strukturu v prostoru. Jelikoz ale struktura je popsana pomoci celo¢iselnych identifikatord,
pak mohu feSeni zarovnani struktury v prostoru pievést na "jednoduché" zarovnani sekvenci, které lze
snadnéji implementovat a ma celkové nizsi vypocetni naroky.

Pro navrh algoritmu je také dulezit¢é si uvédomit, ze algoritmus pro nalezeni
globalniho/semiglobalniho zarovnani je jednim z tzv. zédplavovych algoritmu tedy, Ze pro vypocet jednoho
prvku je tieba znalost jednoho, nebo vice prvki predeslych, toto je fakt, ktery napt. u vypoctu matice vice
vlakny soub&zné, musime brat v potaz a vhodné navrhnout feseni tohoto problému.

V nasledujicich podkapitolach se budu vénovat postupu vyplnéni matice M pomoci jednotlivych
prostfedktl tj. jednoho vldkna CPU, vice vlaken CPU, grafické karty, nebot tento proces je narocny
na vypocetni prostiedky, tedy vhodny prave pro ilustraci rozdilnych rychlosti vypoctu.
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4.2.1. Vypocet pomoci jednoho vlikna na procesoru typu CPU

Zde je situace pomérné jednoducha, protoze pii vypoctu jednim vlaknem nehrozi chyba vysledku zasahem
jiného vypoctu béziciho paralelné s vypoctem soucasnym. Jednotlivé prvky matice M tak, jak je popsana
v kapitole 2.3.3., jsou tedy vyplnény tak, ze v fadku jsou nejdtive vyplnény veskeré sloupcové hodnoty
a pak teprve nasleduje feSeni dalsiho fadku. Takto je vyplnéna celd matice a po té nasleduje samotné
hledani optimalniho zarovnani sekvenci ptesné, jak je popsano v 2.3.3.

Nize uvedend ukazka zdrojového kodu (v jazyce Java) popisuje zpusob, kterym je matice
M vypocitana. Funkce getMax(i, j), jez za své parametry piijimd pozici zpracovavaného prvku,
zde zastupuje funkci, kterda vypliiuje prvky matice dle schématu uvedeného v 2.3.3., potazmo 2.3.2.
Hodnoty alL a bL zastupuji délky zarovnavanych sekvenci. Hodnota al zastupuje délku prvni sekvence,
hodnota bL je pak totozna s délkou druhé vstupni sekvence.

mti=1;
intj=1;
do{
do{
getMax(1, j);
s
twhile(j<bL+1);
=1
i+t

B

}while(i<aL+1);
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4.2.2. Vypocet pomoci vice vlaiken procesoru typu CPU

Pii vypoctu pomoci vice vldken jiz nastava vySe popsana situace ohledné problému, ktery Cini vlastnost
algoritmu pro semiglobalni zarovndni a to "zéplavovost" tohoto algoritmu. Aby se zamezilo tomu,
ze nékteré z vlaken znehodnoti vypocet tim, ze by soucasné piepisovalo hodnotu spolecné s jinym
vlaknem, 1ze predejit pomoci tzv. zamykani prvkl. ZjednoduSené zamek je urcity ochranny prvek, ktery
kazdé vlakno kontroluje pfed provedenim vypoctu a zjistuje tak, zda jiz prvek, ktery se snazi vypocist
neni vypocten jinym vlaknem.

Abychom predesli problémlim pii vyplnéni, staci algoritmus z 4.2.1. modifikovat tak, ze vlozime
obsluhu zamku, ktery je podobny vypocitdvané matici, na rozdil od ni se vSak sestdvd pouze
z tzv. pravdivostnich hodnot (tzv. datovy typ boolean), kde hodnota true na urcité pozici reprezentuje stav,
kdy prvek na této pozici jiz byl, nebo je zpracovén jinym vldknem, hodnota false pak znaci, Ze tento prvek
jesté vypracovan neni a vlakno jej tedy mlize zpracovat.

nti=1;
intj=1;
do{
do{
if (Mock[i][j]{
lock[i][j] = true;
getMax(i, j);

}

s
twhile(j<bL+1);
=L
i+t

b

}while(i<al+1);

Na vyse uvedeném uryvku zdrojového kodu je vidét, jak vypada modifikace s vyuzitim zamku.
V praxi, kdyz vldkno dojde na prvek matice M na pozici i, j, tedy M[i, j], zkontroluje zda jiz prvek neni
nahodou vypocitan, pokud je, pak jej ptreskakuje a snazi se vypocist prvek nasledujici. Zde je nutné
zminit, ze samotny proces zamykani je z hlediska sloZitosti pomérné "drahy" proces, coz jesté¢ zminim
v kapitole rozebirajici namérené vysledky.
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4.2.3. Vypocet pomoci vice vliken na grafické karté

Nyni ptichazi hlavni implementace algoritmu pro semiglobalni zarovnavani a to implementace na grafické
karté. Nejprve je nutné si uvédomit, ze graficka karta na rozdil od procesoru typu CPU poskytuje pouze
tzv. striktni paralelizaci, tedy takovou, Ze vSechna vlakna vzdy bézi bok po boku a nelze u nich vyuzit
zadnou instrukci typu wait(), kterd by nékterému vlaknu ptikazala vyckat vysledku vlakna ptedchoziho.
Stejn¢ jako absence instrukce waif(), neni mozné na grafické kart¢ vyuzit zamykani, nebo by jej bylo
velmi "drahé" implementovat. Z téchto divodl tedy nelze pouzit zadny z ptedchozich algoritmi, protoze
sekvencni ptistup v nich provadény nelze na grafické karté jednoduse reprodukovat.
Dal$im problémem je fakt, ze samotna technologie CUDA ndm neumoziiuje uzivat jiné, nez aritmetické
operace nasobeni, s¢itani, od¢itani, ¢i déleni pro matice reprezentované pomoci dvourozmérnych poli.
Vyhnout se problému s pouzitim dvourozmérného pole je pomérné jednoduché - z matice
vytvofime jednorozmérné pole tak, ze fadky sepiSeme postupné za sebe do pole jednorozmérného,
vhodnou praci s parametry jsme pak s timto polem pracovat jako s matici, nebot’ délka fadku a jejich pocet
je ndm znama - abychom se ale vyhnuli problémim s absenci zamykani, musime prvni potencialni
problém, tj. striktni paralelizaci, proménit v nasi nejvétsi "zbran". Na nasledujicim obrazku je znazornéno,
jak bude vypocet na grafické karté probihat.

Obrazek 4: Vypocet na GPU

Cerné vyznaGena ve vyse uvedeném obrazku je ta ¢ast matice M, kterou je nutné vypoditat, modie
vyznaceny jsou pak pomyslné pozice vlaken pii vypoctu. Vldkna tedy provadi vypocet v diagonale, ktera
ma predem pfesné urcenou délku a tou je pravé pocet spusténych vlaken. Striktni paralelizace
nam v tomto zarucuje to, ze kdyz vldkno s identifikatorem » provadi vypocet pak vldkno n-1 jiz ukoncilo
vypocet vSech prvkl potiebnych k vypoctu prvku vlaknem n. Ve chvili, kdy nékteré vlakno vypocte prvek
v poslednim tadku matice M, pfesouvd se na pomyslny konec diagondly a zacina vypocet sloupce
na pozici odpovidajici pozici vldkna. Obrazek 6 je pouze ilustracni, protoze ve skutecnosti, je algoritmus
pouzity v pfilozeném programu nastaven tak, ze pouziva az 256 vladken soucasn¢, také matice, jejiz
hodnoty v praxi vycislujeme, je mnohem vétSich rozmeért.
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Nasledujici zdrojovy kdéd popisuje, jakym zplisobem pracuji na grafické karté s matici M a jakym
zptisobem probiha vyplnéni jednotlivych prvkiu této matice. Pozn. matice M je ve zdrojovém kodu
reprezentovana polem dDataOut, dDatalnA a dDatalnB jsou pak pole obsahujici unikatni celoCiselné

hodnoty reprezentujici vstupni proteinové sekvence.

__device  void operator () () {
int sz = (n2 + BLOCKSIZE - 1) / BLOCKSIZE;
for (inti=0;1<sz;++i) {
intb=TX+ 1 + BLOCKSIZE * i;
for(inta=1-TX;a<nl+ 1+ (BLOCKSIZE - TX - 1); ++a ) {
if(b<n2+1&&a>=1&&a<nl+1){
getMax( a, b);
}
__syncthreads();

Index a ve vySe uvedeném zdrojovém kodu reprezentuje pozici aktudlniho fadku v matici, index
b pak popisuje pozici sloupce aktualné zpracovavaného prvku. Funkce getMax(a,b) opét plni funkci
ohodnoceni pravé zpracovavaného prvku. Parametr BLOCKSIZE obsahuje velikost zpracovavaného
bloku, v nasem piipad¢ onu pomyslnou "diagonalu" vlaken, ktera je v programu pevné nastavena na 256.

Parametry n/ a n2 jsou délky zarovnavanych sekvenci. Podminky typu if ve vySe uvedeném zdrojovém
kodu plni funkei oSetfeni toho, Ze vladkna se nesnazi vyplnovat polozky, které¢ neexistuji (mimo rozsah
matice). Toto je nutné provést, nebot’ v ptripadé programovani pro grafické karty ptistupujeme do pameéti

pfimo.
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5. Rozbor vysledku

Jak jsem jiz diive zminoval, obsluha zamykani u vypoctu pomoci vice vlaken na procesoru typu CPU
je natolik "draha" zalezitost, Ze se pii praktickych méfenich zjistilo, ze standardni pribéh pomoci jedno
vlakna je rychlejsi, nez pfi uziti vice vlaken. Pfijemné vSak piekvapily hodnoty vypoctu matice M velkych
rozmérd pomoci technologie CUDA, ktera veskeré hodnoty této matice vy¢islila az ne€kolikrat rychleji,
nez konkuren¢ni metody. Na malych vstupnich datech (které ale v praxi nemohou nastat), jakymi byla
pro mé pomyslna matice o rozmérech 6*6 vSak i vypocet prostiednictvim grafické karty prob¢hl pomaleji,
nez vypocet pomoci jednoho vldkna na CPU. Tento fakt pfikladdm slozitosti inicializace samotného
grafického vypoctu a nutnym operacim kopirovanim mezi paméti pocitace a paméti grafické karty
(kopirovani paméti do paméti grafické karty, spusSténi samotného vypoctu a opéctovné kopirovani
do paméti pocitace po vypocteni).

Nejdtive bylo nutné ovéfit vnitini korektnost programu, tj. veskeré tii metody vypoctu vraci shodny
vysledek, k tomuto ucelu jsem vyuzil linuxového programu diff, resp. jeho varianty vimdiff, pomoci
kterych jsem zkontroloval na testovaci sadé shodnost vygenerovanych soubori (tj. soubort obsahujici
vygenerovanou matici a optimalni zarovnani). Ve vSech piipadech byly tyto soubory shodné.

Korektnost programu jsem po té ovéfil na trivialnich datech, rozuméjme prvni i druha sekvence
jsou totozné, kdy program ukoncil vysledek a optimalni zarovnéani tvofilo pfifazeni prvku na pozici
n v druhé sekvenci na prvek na stejné pozici v sekvenci prvni. Stejné€ tak jsem ovéfil korektnost programu
na dal$im trividlnim pfipadé a to na piipadé, kdy druha sekvence je "podsekvenci" prvniho fetézce.
V takovémto piipad€ druha sekvence byla nalezit¢ zahrnuta celd v optimalnim zarovnani.

Pro ovéfeni korektnosti programu a jim provadénych algoritml jsem provedl porovnani riznych
vzorkll z databaze CATH. Tato méfeni rozepisu v nasledujicich podkapitolach.

5.1. Databaze CATH

Databaze CATH je databaze proteind, ktera sefazuje, v soucasné dobé&, 104 238 proteinovych struktur
dle jejich podobnosti dané riiznymi vlivy, hlavné pak jejich evolu¢nim vyvojem. Tato databaze klasifikuje
proteiny a rozdéluje je do Ctyt hlavnich tfid.

Tzv. tfida C je urena celkovou kompozici proteinu a celkovym tvarem struktury proteinu . Ttida
A Kklasifikuje proteiny na zakladé¢ struktury proteinu a orientace sekundarnich struktur v molekule.
Ttida A4 vsak jiz nebere v potaz, jakym zptisobem jsou k sob€ jednotlivé "podstruktury" navazany. Ttida
T je ta Cast databaze, ktera kategorizuje proteinové struktury na zéklad¢ jejich topologického vyvoje, jejim
zékladem je vzdy tzv. topologické jadro, o kterém se predpoklada, Zze ostatni proteiny v této kategorii
se z n¢j postupnymi evolu¢nimi procesy vyvinuly. Posledni zakladni tfidou je tzv. tfida H, ktera urcuje
podobnost proteinil na zidkladé homologické ptislusnosti do dané proteinové rodiny. Do této tiidy jsou
zafazeny takové dvojice proteintl, o nichz vime, ze maji spoleéného evoluéniho predchidce, vzajemné
jsou vsak prostorové odlisné (napft. rGzna orientace thla spojujicich hlavni fetézce s fetézci sekundarnimi).

Pro kazdou z hlavnich urcujicich vlastnosti proteinové sekvence je vsak jest€é vypracovana dalsi
podobnost, pomoci jiz jsou proteiny zarazeny pripadné jesté do tfidy S, neboli tfidy sekvenéné podobnych
proteinil. V této tfidé jsou obsazeny napiiklad i takové dvojice proteini, o kterych vime, Ze maji
rozdilného evolu¢niho predchiidce, ale postupnym vyvojem se jejich struktury ¢im dal, tim vice zacaly
navzajem podobat. V této tfid¢é jsou proteiny tfazeny dle tzv. pravidla S, O, L, I, D pod kategorii
S jsou zatazeny takové proteiny, jejichz struktura neni vice podobna, nez 35 %. V kategorii
O jsou proteiny, které se navzajem strukturné podobaji az v Sedesati procentech. Kategorie L obsahuje
proteinové sekvence, které se navzajem podobaji az v devadesati péti procentech. V Kkategorii
I pak nalezneme proteiny, které jsou navzajem témetr totozné. Posledni kategorie D pak obsahuje
ty proteiny, které jsou absolutné identické.
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U kazdého proteinu, ktery si jeji uZzivatel zobrazi, je uvedena, pokud existuje, skupina jinych
proteinti, které sdili jistou podobnost s proteinem jiz vybranym a ke kazdému z takovych "sousedt"
je také uvedena percentudlni podobnost se zobrazenym proteinem. Z tohoto divodu je tato databaze
vhodna pro srovnani korektnosti algoritmd, které jsem pro ucel této prace naprogramoval [1].

5.2. Ovéreni korektnosti na zakladé vzorki z podobnostni databaze CATH

Z vyse uvedenych duvodid (v podkapitole 5.1) jsem tedy pfistoupil k ovefeni korektnosti mnou
naimplementovanych algoritmt na zdklad¢ podobnostnich pravidel databaze CATH.

Jako zakladni vzorek, viici kterému jsem porovnaval sekvencni podobnost jsem pojal protein, ktery

je znam pod kédovym oznaCenim 10aiAOO (struktura je na obrazku ¢.7), ke kterému jsem poté vybral
vzdy reprezentanta z nékterych vySe uvedenych skupin v databazi CATH (i téch, kde podobnost
v procentech byla natolik mala, ze vysledné optimalni zarovnani tvotilo pouze nékolik malo atomi).
Pro kazdou takovouto dvojici proteini jsem provedl vypocet pomoci ptilozené programu a porovnal
optimalni zarovnani s jiz znamou percentualni podobnosti dle databaze CATH. Jednoduchym vypoctem
jsem pak ovéfil, Ze pocet zarovnanych atomt déleno poc¢tem atomu prvni struktury, odpovida, s pfipadnou
mensi tolerovatelnou odchylkou, percentualni podobnosti dle databaze CATH.

Pro dvojici proteint s kodovym oznacenim 10aiA00 a 2chgA02, jejichz podobnost dle jiz vyse
zminéné databaze Cini 82.73 % algoritmus globalniho zarovnani vrati nésledujici optimalni zarovnani.

(56,63)(55,63)(54,63)(53,63)(52,62)(51,61)(50,60)(49,59)(48,58)(47,57)(46,57)(46,56)(45,56)
(44,56)(43,56)(42,55)(42,54)(42,53)(42,52)(42,51)(42,50)(42,49)(42,48)(42,47)(41,46)(40,46)(40,45)
(40,44)(39,44)(39,43)(39,42)(39,41)(38,40)(37,40)(37,39)(36,38)(36,37)(35,36)(35,35)(34,34)(33,33)
(32,32)(31,31)(30,30)(30,29)(30,28)(29,27)(28,27)(27,26)(26,26)(25,25)(24,24)(23,23)(23,22)(22,21)
(21,20)(20,19)(19,18)(18,17)(17,16)(16,15)(15,15)(14,14)(14,13)(14,12)(14,11)(14,10)(14,9)(13,8)
(12,8)(11,7)(10,6)(9,5)(9,4)(8,3)(7,3)(6,2)(6,1)(5,1)(4,1)(3,1)(2,1)(1,1)

Coz odpovida priblizné 82 % (ptesn¢ 82,142 %) podobnosti. Drobna odchylka od procentualni podobnosti
z databaze CATH muze byt zplsobena diskretizaci thli prostfednictvim vektorové matematiky a také
zpusobem, jakym algoritmus globalniho zarovnavani pracuje.

Timto zpisobem jsem tedy ovéfil vysledky pro veskeré kategorie podobnosti, vzdy s jiz vySe
uvedenym proteinem 10aiA00 a reprezentantem jiné kategorie abych ovéfil spravnost vysledka
navracenych programem. Pro nejbliz§i podobnostni okoli urCitého proteinu, jsem provedl meéfeni
a porovnani hodnot znamych s hodnotami v databazi CATH - tuto ukazku lze vidét v tabulce 1.
Pro vzdalené okoli jsem pak vybral ndhodného reprezentanta a ovéfil, Ze podobnost s vyse uvedenym
proteinem spada do rozmezi stanoveného databazi CATH dle jejich pravidel vypsanych vyse. Napt. pokud
protein A mél néjaky jiny protein zatazen do kategorie S, pak se podobnost méla pohybovat mezi
0a35%.

Béhem téchto méfeni se vyskytly odchylky od databaze CATH, kter¢é mohou byt zpiisobeny
n¢kolika faktory. Prvnim z téchto diivodi mize byt zpiisob porovndvani proteinovych molekul tak,
jak je pouzit v mnou sestrojeném programu a jak je pouzit v algoritmech, které jsou pouzity pro stanoveni
vysledku pro ucely databaze CATH. Databaze CATH pouziva pro stanoveni podobnosti metodu SIMAX,
ktera je jednim z reprezentantd algoritmii pro porovnani v prostoru, tedy je zde piedpoklad, ze je mnohem

vvvvvv

odchylka uhld, kterd dovoluje odlisnost az 7 % u vzajemné srovnavanych uhli dvou struktur.
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Obrazek 5: Protein 10aiA00

Nasledujici tabulka obsahuje ukazku vzorkd proteint, které jsem porovnaval. V tabulce je pouze n€kolik
prikladd z provadénych meéteni, v druhém sloupci je vzdy podobnost (vyjadiend v procentech)
tak, jak byla spoctena ptilozenym programem, ve tietim pak percentudlni podobnost, shodného porovnani,

ktera je zapsana v databazi CATH.

Tabulka 1: porovnavané proteiny a zjisténé podobnosti

Podobnost/porovnavané

proteiny Vypocteno programem Z databdze CATH
10aiA00 - 1dvOA00 89,2 % 85,42 %
10aiA00 - 1wivA00 85 % 79,80 %
10aiA00 - 2chgA02 82,142 % 82,73 %
1h12A00 - 1kwfA00 80,55 % 83,94 %
Imz9A00 - 1czqA00 92,85 % 94,18 %
1g6sA01 - 2pqcA0l 84,16 % 87,15 %
1g6sA01 - 2pqcA02 80,69 % 78,55 %

5.3. Ovéreni korektnosti algoritmu na zakladé jiného nastroje

Dals$im zpiisobem, jak ovéfit korektnost priloZzeného programu pak bylo porovnani s vysledkem ziskanym
z jiz zavedenych nastroju, které jsou bézné pouzivany a jsou dostupné na internetu, naptiklad Secondary
Structure Element Alignment (SSEA), ktery je dostupny na adrese http://protein.cribi.unipd.it/ssea/.
Ve vsech piipadech vracel tento nastroj shodny, nebo s odchylkou par atomti podobny, vysledek. Tento
vysledek byl pro ucely této prace smérodatny, nebot, na rozdil od porovnani s databazi CATH, vyse
uvedeny nastroj pouziva totozny zptisob vypoctu optimalniho zarovndni. Kdy k vypoctu podobnosti
jak programem, ktery je pfilozen, tak nastrojem SSEA bylo pouzito algoritmu globalniho zarovnani

proteind.
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5.4. Rozbor rychlosti pouzivanych metod

V této podkapitole se vénuji rozboru a porovnani rychlosti vSech tfi implementovanych metod
vypoctu. Porovnavam zde tedy rychlost vypoctu sekvenci o riznych velikostech pomoci jednoho vlakna
na CPU, vice vlaken na CPU a pomoci grafické karty.

Jako testovaci sestavu jsem pouzil stolni pocita¢ soucasné "stfedni" kategorie jehoz cena
se pohybuje okolo dvanacti tisic korun. Jeho parametry ovliviiujici béh vypoctl jsou nasledujici:

CPU procesor: AMD Phenom X4 840 - 4 jadra, tak kazdého jadra 3,2 GHz

Operaéni pamét’: 8 GB - DDR3 o frekvenci 1600 MHz

Graficka karta: NVIDIA GeForce GTS450 - 192 jader, takt kazdého jadra 783 MHz, frekvence
paméti grafické karty 3608 MHz.

Operacni systém: Fedora Linux 13 - 64 bitova architektura

Testy byly provadény pouze na shodnych castech algoritmu, tedy vyplnéni matice M. U vlaken
procesoru byly ¢as pomyslnych stopek spustén ve chvili, tésn€ pied spusténim prvniho vlédkna, zastaven
pak byl ve chvili ukoneni posledniho vldkna provadéjiciho vypocet. U grafické karty pak byl tento
Cas méfen od inicializace paméti paméti grafické karty po provedeni kopirovani vysledku z paméti
grafické karty zpét do hlavni paméti.

Béhem testll za pomoci testovaci sady proteind riznych délek algoritmy vyplnéni matice pomoci
jednoho vlakna, vice vldken a pomoci grafické karty dosahly nasledujicich vysledkt (v polich tabulky
je znazornén €as vypoctu v milisekundach):

Tabulka 2: Porovnani rychlosti vypoétu

Ro 6%6 37%56 828%324
ctodaa PO

1 vlakno CPU 3 ms (x1,7 ms) 4 ms (£1,72 ms) 35 ms (£1,76 ms)

4 vldkna CPU 6 ms (£1,7 ms) 7 ms (x1,72 ms) 49 ms (£1,76 ms)

Graficka karta 1 ms (£1,7 ms) 2 ms (£1,72 ms) 22 ms (+1,76 ms)

Vyse uvedené délky dob vypoctu byly stanoveny, jako primérny ¢as z péti méfeni (pro dané dva vstupni
soubory) zaokrouhleny na celé milisekundy. V zéavorce je pak uvedena smérodatnd odchylka, ktera
u vSech méfeni Cinila 1,7 az 1,76 ms. Tato odchylka mohla byt zplsobena napiiklad uklddanim tdaji
do mezipaméti, ¢i aktudlnim vytizenim procesoru jinym systémovym procesem, coz jsou jevy, které nelze
ovlivnit pomoci mého programu.

Z vyse uvedenych vysledk vyplyva nékolik véci, v tfetim sloupci tabulky 1 (37*56) vidime,
ze rychlost vypoctu grafické karty mirng€ klesla, toto je zplisobeno obracenym potradim sekvenci, kdy jako
prvni sekvence byla zaddna sekvence kratsi, jako druha sekvence byla zadana struktura s vétSim poctem
uhlikil na hlavnim fetézci. Toto je vSak dle funk¢nosti algoritmu pro vypocet na grafické karté neoptimalni
zadani - optimalnim zaddnim je vypocet, kdy prvni sekvence je del$i, v takovém pfipad¢ je vyuzit
maximalni mozny pocet jader grafické karty - stejny vypocet v obraceném potadi struktur probiha opét
vcase 1ms. Je také vidét, ze grafickda karta provedla vypoCet v kazdém piipad¢ rychleji,
az nekolikanasobné, nez klasicky procesor.

Dalsim vyznamnym zavérem téchto méfeni je také fakt, ze rychlost vypoctu na CPU pomoci
metody vypoctu vice vlakny - sekvenénim pfistupem k matici a zamykani - v kazdém ptipadé probéhla
pomaleji, nez vypocet pomoci jednoho vldkna. Tento fakt je zptisobem vysokou €asovou ndrocnosti
obsluhy zamykani a pfedchazeni kolizi vlaken, pii opravdu velkych rozmérech matice ovSem ale tento
pristup rychlost vypoctu jednim vlaknem vyrovnava.
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Nutno jesté podotknout, Zze pfi vypoctu pomoci grafické karty nebyla v grafickém kernelu pouzita
technologie sdilené paméti, ktera by soucasné vysledky rychlost vypoétu pomoci grafické karty mohla
jesté zlepsit. Vzhledem k navrzené metodé vypoctu na grafické karté by vSak jeji ptipadna implementace
byla pomérné¢ slozita.

Porovnani délky doby vypocétu vzhledem k zvolené metodé vypoctu je i znazornéno v nasledujicim
grafu.

Porovnani doby vypoctu

60
(7]
€ 50 %
>
3 40 —— GPU
S )
S 30 el —— CPU 1 vlakno
>
: 20 — x CPU 4 vldkna
o

0
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[ 4 A4
6. Zavér
Cilem této bakalarské prace bylo nastudovani porovnani proteinovych sekvenci, implementace vybraného
algoritmu jak pro vypocCet na klasickém procesoru typu CPU, tak na vypocet optimalizovany
pro béh na grafickych kartach.

Béhem vypracovavani této prace jsem si nejen osvojil a upevnil techniky bézného programovéni
v jazyce Java, ale rozsitil je i o podstatnou znalost programovani v jazyce C/C++ CUDA. Prakticka Cast
této prace pak dokazala, Ze pfedpoklad navySeni rychlosti vykonu vypocetnich operaci na grafické karté
je oproti standardnimu procesoru typu CPU na rozsahlych datech na tolik veliky, ze ptfipadné aplikace
riznych podobnych algoritmii na technologii CUDA mohou znac¢né€ zrychlit jejich provedeni
a tim 1 usnadnit praci lidem, ktefi s takto vypocetné slozitymi operacemi musi pracovat. Pfi porovnani
metody vypoctu pomoci jednoho vldkna a vice vlaken na klasickém CPU jsem ale zjistil, Ze pomysiné
réeni: "Vice miize znamenat i méng," ma stale i v dne$ni dobé své opodstatnéni.

Jako mozna rozsifeni této prace do budoucna pak vnimam implementaci algoritmu pro lokalni
zarovnani sekvenci algoritmem Smith-Watterman a také implementaci sdileni paméti mezi vlakny
grafické karty, ktera by soucasné, jiz velice dobré, vysledky a rychlosti provedeni algoritmi mohla jesté
znatelng vylepsit.
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7.3. Seznam pouzitych zkratek a vyrazii
C - objektove orientovany programovaci jazyk vyvinuty v sedmdesatych letech dvacatého stoleti.

C++ - objektoveé orientovany programovaci jazyk, ktery se vyvinul z jazyka C, jedna se o jakousi
nadstavbu jazyka C.

CATH - databaze proteini rozdeélenych do skupin podle evolucni, strukturni, topologické
a architekturni homologie.

CPU - procesorova jednotka provadéjici vypocetni operace v pocitaci. CPU je zkratka z anglického
Control Processing Unit.

CUDA - technologie navrzena spolecnosti NVIDIA, ktera umoziiuje provadét vypocetné naro¢né
operace na grafickych kartdich s minimalnim vyuzitim standardniho procesoru typu CPU. CUDA
je zkratkou z anglického Compute Unified Device Architecture.

GPU - grafickd procesorova jednotka, kterd stnadarndn€ vykondva operace spojené s vypoctem
a zobrazenim grafiky v poc¢itaci. GPU je zkratkou z anglického Graphic Processing Unit.

Java - objektové orientovany programovaci jazyk ptivodné vyvinuty firmou Sun a v souc¢asné dob¢
vyvijeny firmou Oracle.

PDB - proteinova databaze, jejiz oficialni nazev je Protein Data Bank (odtud také zkratka PDB).
Tato databaze obsahuje soubory ve formatu .pdb, které jsou v podstaté textovym zapisem struktury
organickych sloucenin.

SDK - sada nastroju pro vyvoj pocitacovych programti. Tato zkratka vznikla z anglického Software
Development Kit.
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8. Prilohy

8.1. Navod k priloZenému programu

8.1.1. Instalace

Nejdfive je nutné nainstalovat veskeré nastroje popsané v kapitole 3.1.2., tedy jmenovit¢ CUDA SDK,
CUDA Toolkit a NVIDIA CUDA Driver. Pokud tyto nastroje nebudou na pocitaci nainstalovany, veskeré
funkce, které na této technologii zavisi budou automaticky vypnuty.

Majitelé operacnich 64bitovych operacnich systémti Windows a Linux budou mit praci snazsi,
nebot’ pro n€ jsou piedpfipraveny jiz zkompilované formy programu v podsloZce ..ProteinAligner/dist.
Pokud tedy mate operacni systém Windows (XP, Vista,7, 2008 R2) pro architekturu amd64 pak lze vyuzit
pro spusténi programu skript, ktery se nachazi v ...ProteinAligner\dist\windows_64\ProteinAligner.bat.
Pokud spoustite program na opera¢nim systému Linux pro architekturu amd64, pak Ize spustit program
pomoci skriptu ...ProteinAligner/dist/linux_64/ProteinAligner.sh.

Pti pfipadném problému s knihovnami jCUDA se majitelé dvou vySe vyjmenovanych variant
mohou piesunout ptimo na navod 8.1.2.

Pokud jste majitelem opera¢niho systému Windows, ktery obsahuje néstroj pro "Rizeni
uzivatelskych uctd" pak je tfeba vySe uvedené skripty, ¢i program spoustét jako "spravce", nebo tento
nastroj pted pouzitim programu vypnout, druhd z variant je jistéjs$i a vede k zarucenému tspéchu. Pokud
tento krok neprovedete, pak program s velkou pravdépodobnosti béhem svého chodu nejspiSe zahlési
nekterou z vyjimek, napt. chyba nacteni knihoven jCUDA, nebo neschopnost nalézt a spustit kompilator
nvce.exe, piipadné jeho ¢ast cl.exe. Operacni systém Windows se spuSténym vyse zminénym nastrojem
totiz nepovoli programu piistup k souborim, které jsou ulozeny v tzv. systémovych slozkach, coz jsou
napf. i soubory java knihoven, programy a kompilatory ve slozce C:\Windows, atd. Tyto soucasti jsou
ale nezbytné nutné pro béh programu.

8.1.1.a Kompilace programu

Pro Gspésné spusténi programu je nejdiive nutné program zkompilovat. Za timto ucelem je tieba
nainstalovat vyvojové prostiedi Netbeans, které lze bezplatné stdhnout z webovych stranek
www.netbeans.org. V tomto prostiedi pak klikneme na tlacitko "Open Project" a vyhleddme cestu
k samotnému programu. Po otevieni projektu klikneme na tlacitko "Compile and run", v této chvili, pokud
na pocita¢i nemate nainstalovany knihovny jCUDA, pak budete varovani kompildtorem, ze skutecné
pritomny nejsou. Pokud je to vas ptipad, pak kliknéte na polozku "skip errors and compile", program
se spusti, v menu "Napovéda" samotného programu pak zvolte polozku "Info", kterd vam zobrazi
informace o vaSem pocita¢i nutné k uspe€snému pokracovani spusténi veskeré funkcionality tohoto
programu. Pokracujete dle 6.1.2. Pokud ovSem na svém pocitaci nemate grafickou kartu kompatibilni
s architekturou CUDA, krok 6.1.2. pfeskocCte, nebot’ by to byla zbytecna ztrata ¢asu, v takovém piipade
vam totiz nebude CUDA funkcionality programem zprostiedkovana.
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8.1.1.b Kopirovani knihoven jCUDA a FeSeni referen¢nich problémii

Jelikoz jCuda knihovny nejsou napsany v tzv. "pfenositelné" form¢, je nutné pied samotnym spusténim
programu piekompilovat a zkopirovat JCUDA knihovny do potifebnych systémovych slozek.

Veskeré jCUDA knihovny jsou pfiloZzeny v podslozce "cuda", kterd se nachdzi ve slozce
"ProteinAlignmer"”, ve form¢ zkomprimovanych soubord. Pokud ctete tento oddil po predchozim

zklamani, pak jste si jist€ zobrazil/a polozku "Info", ktera ma podobu jako Obrazek 8.
.

Verze 0S: Linux
Architektura 0S: amdé64
Piitomnost CUDA grafické karty: GeForce GTS 450 Verze CUDA: 2.1

fusr/libfjvm/java-1.6.0-openjdk-1.6.0.0.x86_64/jre/lib/amdé4/server
jusr/libfjvm/java-1.6.0-openjdk-1.6.0.0.x86_64/jre/lib/amdé4
jusr/libfjvm/java-1.6.0-openjdk-1.6.0.0.x86_64/jre/../lib/amd&4
/usrijava/packages/libjamd64

fusr/lib64

/Nibe4

Mib

fusr/lib

Cesty k java knihovnam:

Obrazek 6: Info dialog

V textovém poli "Cesty k java knihovnam" jsou uvedeny veSkeré cesty, které je mozné pouzit
pro nasledujici postup.
Nejdiive prejdéte do vyse zminéné slozky "cuda", po té piejdéte do podslozky, kterd oznacuje vasi
architekturu a verzi operacniho systému. Rozbalte komprimovany soubor, ktery se v ni nachazi, pokud jste
uzivatel/ka operacniho systému Microsoft Windows, pak oznacte veskeré polozky koncici na .dll, pokud
ne, pak oznacte veskeré polozky koncici na .so a zkopirujte je do jedné z vyse uvedenych lokaci. Pozn.
na obrazku jsou ilustrovany cesty k java knihovnadm v operacnim systému Fedora Linux.

Dalsim krokem je ukonceni programu a vyfeSeni referencnich problémt v prostfedi Netbeans.
V tomto prostiedi kliknéte pravym tlac¢itkem mysi na projekt "ProteinAligner" a vyberte polozku "Resolve
reference problems", objevi se dialogové okno, ve kterém zvolte cesty k jednotlivym komponentam
knihoven jJCUDA (cesty k vami rozbalenym soubortim).

Nyni mtzeme prejit k "Cistému" spusténi programu, kliknéte tedy na polozku "Compile and run".
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8.1.2. Uzivatelské rozhrani

Tato podkapitola obsahuje informace a jednoduchy navod na obsluhu uzivatelského rozhrani. Toto
uzivatelské rozhrani bylo navrzeno tak, aby umoznilo jednoduchou obsluhu algoritmfi, které byly
pro ucely této bakalarské prace vypracovany. Zakladni rozhrani je vyobrazeno na obrazku ¢. 9.

B -l - Em |

—
%| Protein Aligner v. 1.0

Napovéda

Protein A || Zpisob zarovnani: zaékrtnuto=globalni, nezaskrtnuto=semiglobalni |

Vybrat soubor Cesta k souboru A

Protein B

Vybrat soubor Cesta k souboru B

Natist soubory a zarovnat pomoci CPU ‘

Cesta k vygenerovanému souboru:

Nacist soubory a zarovnat pomoci JCUDA ‘

Cesta k vygenerovanému souboru:

‘ Macist soubory a zarovnat pomoci CPU Single thread ‘

Cesta k vygenerovanému souboru:

k

Obrazek 7: UZivatelské rozhrani

Pii vypnuti funkci spojenych s technologii CUDA tlacitko "Nacist soubory a zarovnat pomoci
JCUDA" a k nému piipojeny textovy identifikator cesty nejsou zobrazeny v uzivatelském rozhrani.

Toto rozhrani obsahuje tlacitka pro nacteni vstupnich soubori a dle pro provedeni vypoctu pomoci
jednoho z prosttedkti popsaného v této praci. Lze také zvolit zplisob zarovnani proteind. Po kliknuti
na jedno z tlacitek "Nacist soubory a..." se zobrazi dialog (Obrazek 10) varujici uzivatele, Ze zapoc¢ne
samotny vypocet a Ze ma uzivatel vyckat potvrzujiciho dialogu (Obrazek 11). Po zobrazeni potvrzovaciho
dialogu je také uzivateli zobrazena cesta k souboru s optimdlnim zarovnanim, ktery byl programem
vytvofen. Po Gspésném provedeni vypoctu jetaké v prostiedi Netbeans, pfipadné standardnim
systémovém vystupu, zobrazen ¢as trvani vypoctu.

Uzivatelské rozhrani muize byt ukonceno bud’ kliknutim na "ktizek" v pravém hornim rohu,
nebo pomoci klavesové zkratky "Alt"+"F4".

Zpracovani:

Po zavieni tohoto okna za¢ne vypracovani zarovnani proteind.

Prosim vyékejte potvrzovaciho dialogu.

Obrazek 8: Varovny dialog

If: Operace byla provedena.
Cesta k vyslednemu souboru
je zobrazena v zakladnim okneé.

Obrazek 9: Potvrzujici dialog
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8.1.3. Pro programatory

Pro osoby, které by pifipadné mnou vytvofeny program néjakym zplisobem upravit jsem pfipravil
dokumentaci veskerych mnou naprogramovanych tfid, v anglickém jazyce, vygenerovanou pomoci
technologie JavaDoc.

Tato dokumentace je dostupna v ...ProteinAligner/dist/javadoc/index.html.

Veskeré mnou vytvofené tfidy jsou popsany tak, aby pfipadny zajemce snadno pochopil
jiz vytvoreny zdrojovy koéd a mohl jej libovolné upravovat. Zdrojovy kod také obsahuje zpfesiujici
poznamky, které nejsou zahrnuty ve vyse zminéné dokumentaci, mouhou byt vSak uzite¢né pro ptipadné
editace.

8.2. Seznam soubori na priloZeném CD médiu

Veskeré soucasti pouzité pifi programovani, tj. zdrojovy kod vsech pouzitych tiid, graficky kernel
a zkompilované verze programu jsou dostupné ve slozce .../ProteinAligner. V samotné slozce nalezneme
soubory pro kompilaci programu ze zdrojového kodu pomoci nékterého z kompilatord pro jazyk Java,
napf. automatizovany kopilator ant, ktery jsem pouzil i ja pro kompilaci programu pro operacni systémy
Windows (architektura 64 bitli) a Linux (taktéz 64 bitové architektury).

Slozka src obsahuje zdrojovy kod samotného programu, tedy jednotlivé tfidy pouzité pii vyvoji
programu.

Slozka dist obsahuje jiz zkompilované Java archivy (soubory typu.jar), pro vyse uvedené
architektury a také dokumentaci programu a vSech jeho tiid vygenerovanou technologii JavaDoc.

Slozka kernels pak obsahuje finalni verzi grafického kernelu, ktery provadi vypocet na grafické
karté. Tento kernel je ve formatu .cu, coz je prosty textovy soubor, obsahujici zdrojovy kod napsany
v jazyce CUDA C++. Tento soubor je az za béhu programu automaticky kompilovan do souboru .cubin,
ktery obsahuje jiz vy$e zminény zdrojovy kod upraveny do instrukci spustitelnych na grafické karte.

Podadresar files v adresafi programu obsahuje vzorky pouzivanych proteint. U téchto vzorkt
jenutné brat v potaz, ze se nejednd o realné proteiny, ale pouze o automaticky vygenerované .pdb
soubory, které obsahuji napi. podobné vzorce vnitinich struktur, atd. Tyto vzorky byly pouzity
k zakladnimu ovéteni korektnosti sestavenych algoritmd.

V adresaii txt, pfilozeného média, pak lze nalézt samotny text této bakalaiské prace
a to jak ve formatu vhodné pro ¢teni (.pdf), tak i ptivodni zdrojovy soubor ve forméatu .doc.
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