
1

MoBiDiCkMoBiDiCk: Uma : Uma 

ferramenta para ferramenta para 

computacomputaçção distribuão distribuíída da 

na internetna internet

Apresentado por:Apresentado por:

Marcos Marcos CamponogaraCamponogara

Tiago Silva da SilvaTiago Silva da Silva

Tiago Tiago ThompsenThompsen PrimoPrimo

SumSumáário da apresentario da apresentaççãoão

TecnologiaTecnologia

ProteinProtein FoldingFolding

IntroduIntroduççãoão

Arquitetura do SistemaArquitetura do Sistema

Modelo de comunicaModelo de comunicaççãoão

Registro de um nodoRegistro de um nodo

ExecuExecuçção de uma tarefaão de uma tarefa

RAMAPLOTRAMAPLOT

FOLDTRAJFOLDTRAJ

DireDireçções futurasões futuras

TecnologiaTecnologia

O que O que éé um um GridGrid??

�� O termo denota O termo denota ““uma proposta de uma proposta de 

infraestruturainfraestrutura de software e hardware para de software e hardware para 

integraintegraçção de recursos computacionais, ão de recursos computacionais, 

dados e pessoas geograficamente dispersas dados e pessoas geograficamente dispersas 

de modo a formar um ambiente colaborativo de modo a formar um ambiente colaborativo 

de trabalho.de trabalho.““

Foster 2004 (Foster 2004 (GridGrid 2 2 BlueprintBlueprint for a new for a new 

computingcomputing infraestructureinfraestructure))

TecnologiaTecnologia

Aspectos consideradosAspectos considerados

�� Heterogeneidade Heterogeneidade –– multiplicidade de recursos; trata multiplicidade de recursos; trata 
das diferendas diferenççasasentre processadores, velocidade e entre processadores, velocidade e 
arquitetura;arquitetura;

�� EscalabilidadeEscalabilidade –– pode crescer de poucos recursos pode crescer de poucos recursos 
para milhões; problema em potencial para milhões; problema em potencial éé o o 
desempenho a medida que o tamanho aumenta;desempenho a medida que o tamanho aumenta;

�� Dinamicidade ou adaptabilidade Dinamicidade ou adaptabilidade –– falha de um falha de um 
recurso recurso éé regra, e não exceregra, e não exceçção! Gerenciar recursos e ão! Gerenciar recursos e 
organizar seu comportamento para extrair organizar seu comportamento para extrair 
desempenho a partir dos recursos e servidesempenho a partir dos recursos e serviçços os 
dispondisponííveis.veis.

TecnologiaTecnologia

ComparaComparaçção entre sistemas distribuão entre sistemas distribuíídos e dos e gridgrid

5. Recursos espalhados por m5. Recursos espalhados por múúltiplas ltiplas 

organizaorganizaççõesões
5. Os nodos pertencem a uma 5. Os nodos pertencem a uma 

organizaorganizaççãoão

4. O usu4. O usuáário possui pouco rio possui pouco 

conhecimento sobre os recursosconhecimento sobre os recursos
4. O usu4. O usuáário estrio estáá ciente das ciente das 

potencialidadespotencialidades

3. O acesso a um recurso pode ser 3. O acesso a um recurso pode ser 

restritorestrito
3. O acesso a um nodo = a todos os 3. O acesso a um nodo = a todos os 

recursos do nodorecursos do nodo

2. O usu2. O usuáário não tem acesso aos rio não tem acesso aos 

domdomíínios individuaisnios individuais
2. O usu2. O usuáário tem acesso a todos os rio tem acesso a todos os 

nodosnodos

1. Conjunto virtual de recursos1. Conjunto virtual de recursos1. Conjunto virtual de nodos1. Conjunto virtual de nodos

GridGridSistemas distribuSistemas distribuíídosdos

ProteinProtein FoldingFolding

Protein Folding:

Processo pelo 

qual uma proteína 

assume sua 

forma, ou 

configuração 

funcional.

Complexo

Diversas Variáveis a considerar

Simular de forma correta
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IntroduIntroduççãoão

Modular Bioinformatics Distributed Computing Kernel 

Tem como objetivo solucionar o problema de Protein Folding

Parceria...

IntroduIntroduççãoão

Entrez ( base de dados 

integrada sobre 

Bioinformatica )

BLAST ( Busca DNA e 

seqüência de proteínas )

Cn3D ( visualização em 3d )

Junta todas as Ferramentas

Faz o processamento

ditribuído

IntroduIntroduççãoão

Internet

Como Juntar?

Pessoas compartilham ciclos

de cpu para causas que julguem

importantes.

Usa de diversos tipos de maquinas...

Arquitetura do SistemaArquitetura do Sistema

CGI

Opera sobre um conjunto de nodos interconectados

Um nodo pode vir a ser:

Estação de trabalho

Cluster

Estação Multiprocessada

Desempenho:

Apenas recursos para rodar o servidor web

Arquitetura do SistemaArquitetura do Sistema

Coleta os resultados dos

processamentos.

Garantem tolerância a falhas, balanço

de carga e agendamento

Particiona e divide as tarefas

Gerencia informações para 

base de dados

Realiza o processamento

Arquitetura do SistemaArquitetura do Sistema

A A modularidademodularidade do do KernelKernel, permite que os recursos de CPU e I/O , permite que os recursos de CPU e I/O 
sejam otimizados. sejam otimizados. 

FunFunçções de gerencia de sistema podem ser distribuões de gerencia de sistema podem ser distribuíídas atravdas atravéés de s de 
um espalhamento dos mum espalhamento dos móódulos de dulos de KernelKernel em diversos servidores.em diversos servidores.

Por exemplo, uma configuraPor exemplo, uma configuraçção de ão de KernelKernel distribudistribuíída, pode da, pode 
envolver quatro servidores, onde:envolver quatro servidores, onde:
�� o o dispatcherdispatcher éé instalado em um determinado servidor, instalado em um determinado servidor, 

�� o o collectorcollector em um segundo, em um segundo, 

�� status e status e statekeeperstatekeeper em um terceiro, em um terceiro, 

�� o o data data managermanager em um quarto. em um quarto. 

A base de dados tem cada parte montada em um servidor e A base de dados tem cada parte montada em um servidor e éé
compartilhada dentre todos os servidores. compartilhada dentre todos os servidores. 

O uso de um servidor de O uso de um servidor de KernelKernel multiprocessadomultiprocessado, , éé uma uma 
configuraconfiguraçção alternativa que pode vir a beneficiar banda de CPU jão alternativa que pode vir a beneficiar banda de CPU jáá
que os mque os móódulos de dulos de KernelKernel podem rodar simultaneamente em podem rodar simultaneamente em 
diversos processadores. diversos processadores. 
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Modelo de comunicaModelo de comunicaççãoão

Os passos envolvidos na transmissão da mensagem de m1 até m2 são os seguintes:

1- m1 abre uma conexão TCP, C, entre N1 e N2

2- m1 envia uma requisição http contendo a mensagem, M, para m2 através de C

3- S2 recebe a requisição, inicia m2, e passa a requisição para m2

4- m2 extrai M da requisição, processa M, e da um retorno R

5- S2 captura R, coloca um cabeçalho HTTP e o envia através de C

6- m1 recebe a resposta de S2 e lê R

7- m1 fecha C  

Registro de um nodoRegistro de um nodo

BrowserBrowser

DatamanagerDatamanager

�� Base de dadosBase de dados

Atributos chaveAtributos chave

�� HostHost namename, IP, velocidade de CPU, n, IP, velocidade de CPU, núúmero mero 

de de CPUsCPUs, sistema operacional, capacidade , sistema operacional, capacidade 

de disco e memde disco e memóória, contatoria, contato

Registro de um nodoRegistro de um nodo

Selecionar horSelecionar horáários e dias para executar rios e dias para executar 

tarefastarefas

AgendamentoAgendamento allall--oror--nonenone

Diferente do Diferente do SETI@homeSETI@home

ExecuExecuçção de uma tarefaão de uma tarefa

Uma computaUma computaçção ão éé solicitada ao msolicitada ao móódulo dulo 

DispatcherDispatcher ((browserbrowser))

DispatcherDispatcher ddáá ininíício a uma selecio a uma seleçção de ão de 

nodosnodos

�� Compila uma lista de nodos candidatosCompila uma lista de nodos candidatos

Para se candidatar Para se candidatar àà execuexecuçção de uma ão de uma 

tarefa, um nodo deve cumprir algumas tarefa, um nodo deve cumprir algumas 

condicondiççõesões

ExecuExecuçção de uma tarefaão de uma tarefa

RegistroRegistro

ParticipaParticipaççãoão

AcessibilidadeAcessibilidade

ConectividadeConectividade

ConfiguraConfiguraççãoão

ExecuExecuçção de uma tarefaão de uma tarefa

Registro e ParticipaRegistro e Participaççãoão

�� Consulta a base de dadosConsulta a base de dados

AcessibilidadeAcessibilidade

�� Agenda de acesso ao nodo, verifica a Agenda de acesso ao nodo, verifica a 
disponibilidade e tempodisponibilidade e tempo

Conectividade e ConfiguraConectividade e Configuraççãoão

�� HandshakingHandshaking úúniconico

�� DispatcherDispatcher envia uma requisienvia uma requisiçção ão ““testeteste”” ao ao 
TaskAppTaskApp
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ExecuExecuçção de uma tarefaão de uma tarefa

�� Se nenhuma resposta recebida ou erro no Se nenhuma resposta recebida ou erro no 

estabelecimento da conexãoestabelecimento da conexão

Nenhuma das condiNenhuma das condiçções ões éé supridasuprida

�� Servidor Servidor webweb responde com erroresponde com erro

Conectividade OK mas falha a condiConectividade OK mas falha a condiçção de ão de 

ConfiguraConfiguraççãoão

�� Uma resposta vUma resposta váálida lida éé recebida do recebida do TaskAppTaskApp

Conectividade e ConfiguraConectividade e Configuraçção OKão OK

CondiCondiçções adicionaisões adicionais

ExecuExecuçção de uma tarefaão de uma tarefa

RAMAPLOTRAMAPLOT

TaskAppTaskApp que usa estruturas tridimensionais que usa estruturas tridimensionais 

de protede proteíínas, provenientes da base de nas, provenientes da base de 

dados de modelagem molecular (MMDB)dados de modelagem molecular (MMDB)

O objetivo O objetivo éé gerar o grgerar o grááfico de fico de 

RamachandranRamachandran, que , que éé um grum grááfico de fico de 

distribuidistribuiçção dos ângulos de rotaão dos ângulos de rotaçção de ão de 

proteproteíínas de carbono nas de carbono αα, para cada uma das , para cada uma das 

851 estruturas de prote851 estruturas de proteíínas da base de nas da base de 

dados dados 

GrGrááfico de fico de RamachandranRamachandran

ConfiguraConfiguraççãoão

A tarefa foi realizada em um cluster com A tarefa foi realizada em um cluster com 

15 nodos, cada um configurado com:15 nodos, cada um configurado com:

�� dois processadores Intel Pentium II 400MHzdois processadores Intel Pentium II 400MHz

�� 512Mb de mem512Mb de memóóriaria

�� sistema operacional sistema operacional LinuxLinux RedHatRedHat

�� servidor HTTP apache servidor HTTP apache 

�� Servidor principal Servidor principal SunSun SparcSparc UltraUltra--1 1 

executando solares 2.6executando solares 2.6

�� A base de dados MMDB foi copiada para o A base de dados MMDB foi copiada para o 

disco rdisco ríígido de cada nodo.gido de cada nodo.

RAMAPLOTRAMAPLOT

A tarefa utiliza dois parâmetros de entrada:A tarefa utiliza dois parâmetros de entrada:

�� dbsizedbsize:: representa o nrepresenta o núúmero de registros a ser processado, mero de registros a ser processado, 

que varia de 1 a 851 (primeiro e que varia de 1 a 851 (primeiro e úúltimo registro da base de ltimo registro da base de 

dados, respectivamente)dados, respectivamente)

�� dbstartdbstart:: define o ndefine o núúmero do registro inicial na base de mero do registro inicial na base de 

dados. dados. 

Foram realizados testes com 15 instâncias da tarefa Foram realizados testes com 15 instâncias da tarefa 

RAMAPLOT, iniciando com um RAMAPLOT, iniciando com um úúnico nodo e adicionando um nico nodo e adicionando um 

novo nodo para cada nova instância, sendo que cada nodo novo nodo para cada nova instância, sendo que cada nodo 

possupossuíía somente uma CPU.a somente uma CPU.
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RAMAPLOTRAMAPLOT

Para cada instância foram especificados o Para cada instância foram especificados o 

tempo de executempo de execuçção, o ão, o speedupspeedup, e a , e a 

eficiênciaeficiência

O O speedupspeedup = = TpTp//TsTs em que:em que:

�� TpTp = tempo de execu= tempo de execuçção paralelaão paralela

�� TsTs = tempo de execu= tempo de execuçção serialão serial

O melhor tempo serial obtido foi de 695 O melhor tempo serial obtido foi de 695 

segundos. segundos. 

Tempo execuTempo execuççãoão

SpeedupSpeedup EficiênciaEficiência

ResultadosResultados FOLDTRAJFOLDTRAJ

AplicaAplicaçção utilizada no problema do dobramento de ão utilizada no problema do dobramento de 
proteproteíínas, que provnas, que provéém do campo da biologia estrutural. m do campo da biologia estrutural. 

Antes das proteAntes das proteíínas poderem executar sua funnas poderem executar sua funçção ão 
bioqubioquíímica, elas se auto constroem, ou "dobram" (mica, elas se auto constroem, ou "dobram" (foldfold).).

O processo de dobrar proteO processo de dobrar proteíínas permanece um mistnas permanece um mistéériorio

Quando as proteQuando as proteíínas não dobram corretamente, podem nas não dobram corretamente, podem 
ocorrer socorrer séérios efeitos, incluindo doenrios efeitos, incluindo doençças conhecidas as conhecidas 
como Alzheimer, Vaca Louca, Parkinson e esclerose como Alzheimer, Vaca Louca, Parkinson e esclerose 
lateral lateral amiotramiotróóficafica. . 
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FOLDTRAJFOLDTRAJ FOLDTRAJFOLDTRAJ

O FOLDTRAJ pode gerar um nO FOLDTRAJ pode gerar um núúmero randômico de protemero randômico de proteíínas nas 

quimicamente vquimicamente váálidas, colocando cada uma em um arquivo lidas, colocando cada uma em um arquivo 

separado em formato binseparado em formato bináário ASN.1 ou ASCII rio ASN.1 ou ASCII 

O arquivo entrada conhecido como O arquivo entrada conhecido como ““distribuidistribuiçção de trajetão de trajetóóriaria””, , 

contcontéém informam informaçção de freqão de freqüüência em um espaência em um espaçço angular 2D de um o angular 2D de um 

aminoacidoaminoacido sobre uma protesobre uma proteíína particularna particular

A A corretudecorretude de uma estrutura de uma estrutura éé medida pelo cmedida pelo cáálculo da RMSD (lculo da RMSD (RootRoot

MeanMean SquaredSquared DeviationDeviation) relativo ao dobramento nativo das ) relativo ao dobramento nativo das 

proteproteíínas.nas.

FOLDTRAJFOLDTRAJ DireDireçções futurasões futuras
Estimativa do tempo de execuEstimativa do tempo de execuçção das ão das subtaskssubtasks::

�� O tempo de execuO tempo de execuçção ão éé influenciado diretamente por:influenciado diretamente por:

1.1. Carga da subCarga da sub--tarefatarefa

2.2. RatingRating do nododo nodo

�� Tempo de execuTempo de execuçção:ão:

T = T = hhFF(L)/R(L)/R

F = complexidade temporal da tarefa em funF = complexidade temporal da tarefa em funçção carga da subão carga da sub--tarefatarefa

L = Carga da subL = Carga da sub--tarefatarefa

R = R = ratingrating do nodo do nodo 

hh = F(Li)/Ri= F(Li)/Ri

Li = mLi = méédia da carga das dia da carga das subtarefassubtarefas em instâncias anterioresem instâncias anteriores

Ri = Ri = ratingrating mméédio de todos os nodos que computaram estas dio de todos os nodos que computaram estas subtarefassubtarefas

DireDireçções futurasões futuras

Tolerância a falhasTolerância a falhas

Suspeita de falhas:Suspeita de falhas:

-- Status não mudaStatus não muda

-- Não Não éé posspossíível vel 

obter statusobter status

DireDireçções futurasões futuras

Tolerância a falhasTolerância a falhas

�� PossPossíívesves tratamentos:tratamentos:

Continuar a computaContinuar a computaçção, desconsiderando ão, desconsiderando 

a falhaa falha

Cancelar a execuCancelar a execuçção ão 

RestartarRestartar a execua execuççãoão

ReRe--alocar a subalocar a sub--tarefa que falhoutarefa que falhou
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DireDireçções futurasões futuras

MigraMigraçção de tarefasão de tarefas

�� A  migraA  migraçção de uma tarefa deve acontecer se a tarefa necessitar de ão de uma tarefa deve acontecer se a tarefa necessitar de 

mais tempo que o disponmais tempo que o disponíível naquele nodo (vel naquele nodo (scheduleschedule overflowoverflow))

�� O O StatekeeperStatekeeper verifica periodicamente a possibilidade de verifica periodicamente a possibilidade de scheduleschedule

overflowoverflow checando o status das subchecando o status das sub--tarefastarefas

�� Se um Se um overflowoverflow for antecipado a subfor antecipado a sub--tarefa tarefa éé então migrada para um então migrada para um 

novo nodonovo nodo


