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Introducao

Eletroforese € uma técnica experimental que permite separar misturas de cadeias
de polimeros de acordo com sua massa. Ela é de grande importncia na biologia mole-
cular e na genética. A idéiabdsica da eletroforese € a separacdo de particulas carregadas,
empurrando-as através de um gel estaciondrio através da aplicacdo de um campo elétrico.
Polimeros maiores tendem a se mover de forma mais lenta assim ao iniciar-se o expe-
rimento com uma mistura de diferentes tipos de particulas, cada qual movendo-se com
diferentes velocidades apds um dado intervalo de tempo os polimeros mais leves terdo
se deslocado uma distncia maior do que os mais pesados, permitindo a separacdo das
particulas de acordo com sua massa. A técnica tem sido aplicada de forma generalizada
em projetos gendmicos na determinagao da seqiitncia de nucleotideos que compe o DNA
de uma determinada espécie.

Neste artigo investiga-se 0 Modelo de Repton proposto por Rubinstein [1] como
um modelo simples para a eletroforese de polimeros. O modelo de Rubinstein apesar
de sua simplicidade é capaz de descrever de forma adequada os principais resultados
experimentais. Ele pode ser simulado utilizando técnicas de Monte Carlo que em mui-
tos casos de interesse possuem um custo computacional elevado. Visando amenizar este
custo computacional, neste trabalho apresenta-se um modelo de paraleliza¢do para o mo-
delo adequado para agregados de computadores onde cada nodo é um SMP. Desta forma
podemos explorar dois niveis de paralelismo inter e intra-nds.

O artigo estd organizado na forma: inicialmente descreve-se o Modelo Repton e a

técnica utilizado para simulé-lo, a seguir apresenta-se o modelo de paralelizagdo proposto
e os resultados preliminares e finalmente apresentam-se as perspectivas deste trabalho.

*Projeto Anahy — CNPq (55.2196/02-9)
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Modelo Repton

No Modelo de Repton o DNA ¢ representado como um polimero, que consiste
em uma cadeia de IV segmentos ou reptons. O movimento do DNA ocorre em um gel
que em uma boa aproximagdo pode ser representado como um sistema bidimensional.
Ao aplicar-se um campo elétrico sobre o sistema, o polimero comeca a se mover como
representado na figura 1, devido a natureza do polimero o movimento do sistema nao
¢ inteiramente livre. Visando simplificar o problema Rubinstein [1] propds um modelo
que considera apenas uma cadeia de polimeros se movendo ao longo de uma direcéo.
A movimentagdo do polimero obedece as regras abaixo, que foram introduzidas para
mimetizar o movimento do polimero em duas dimenses:

1. Um repton do interior da cadeia pode mover-se para uma posicdo vizinha, desde
que um de seus vizinhos imediatos (a esquerda ou a direita) j4 esteja na posi¢ao
para o qual ele ird movimentar-se, € o outro vizinho esteja na posi¢do que o repton
esta deixando.

2. Os dois reptons dos extremos da cadeia podem mover-se para qualquer posicao
adjacente a sua atual, desde que tal movimento ndo o coloque mais de uma posi¢ao
de distncia de seu vizinho na cadeia.

A figura 1 representa esquematicamente estas regras onde cada ponto corresponde a um
dos reptons.
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Figura 1: A esquerda representa-se 0 movimento de de um polimero em duas dimenses.
A direita representa-se uma configuracdo tipica do modelo de Repton. Se os reptons
estdo numerados ao longo da cadeia, iniciando com o fim no canto superior esquerdo, nos
podemos caracterizar essa configuracdo plotando as posi¢des de x como uma fungdo do
ndmero de reptons.

Apesar de sua simplicidade ndo existe solucdo analitica para este modelo, exceto
para cadeias pequenas. Para que se possa investigar o modelo urge a utilizagdo de técnicas
de Monte Carlo. Inicialmente seleciona-se randdmicamente um dos N reptons € uma
das duas possiveis direges (para cima ou para baixo). Se o movimento € permitido, de



219

acordo com as regras descritas acima, entdo o movimento é validado, caso contrario o
movimento é rejeitado. Para simular a eletroforese deve-se incluir o efeito do campo
elétrico, introduzido através do parmetro E. Movimentos na direcdo do campo sdo sempre
aceitos enquanto movimentos opostos sdo aceitos com probabilidade exp(—F/2) (em
uma situacdo andloga ao algoritmo de Metropolis).

Modelo de Paralelizacao

Dadas as caracteristicas do modelo de Repton: pouco sincronismo e comunicagao,
podemos propor um modelo eficaz de paralelizac@o para a arquitetura de interesse. Além
disso, devido a natureza estocdstica do modelo, a obtencdo de resultados de interesse
implica na simulacdo de amostras com diferentes sementes de nimeros aleatdrios, o que
nos permite explorar a a paralelizacio entre os ns de um agregado.

Como pudemos perceber na andlise das regras de movimentacdo de um repton,
citadas na secdo anterior, a nova posicao do repton depende exclusivamente, da direcdo
sorteada aleatoriamente e da posi¢do atual de seus vizinhos. A partir disso podemos
pensar na implementagdo concorrente para o problema, que pode consistir em respon-
sabilizar um fluxo de execu¢do por um grupo de reptons composto por, no minimo, um
repton e seus vizinhos diretos. As posices dos reptons das fronteiras do grupo, todavia,
sa0 necessdrias para a determinagao da posicao de outros reptons nao incluidos no grupo,
gerando a necessidade de sincronizacdo entre fluxos de execugdo para que o polimero
possa avancar.

Para solucionar esta dependincia de dados, pode-se utilizar uma sec¢ao critica. Este
mecanismo garante que apenas um fluxo de execugao esta acessando determinado dado,
naquele instante de tempo. Se um repton eleito pertencer a fronteira do grupo o fluxo
de execucdo bloqueard até que o repton selecionado termine seu cédlculo e saia da secio
critica.

Além disso utilizando a interface MPI pode-se realizar simultaneamente diversas
simulaces de uma determinada configuracdo. As simulages consomem da ordem de varios
minutos, e sdo inteiramente independentes. Uma vez realizadas as simulages procede-se
a um processo de andlise que consome uma fragdo desprezivel do custo computacional.
Atualmente a infra-estrutura para a realizac@o destas simulaces estd em construcao.

A figura 2 apresenta resultados preliminares de nossa simulacdo, no detalhe apre-
sentamos a dependincia da posicdo com o tempo para um polimero com 10 unidades e
E = 0.6 realizamos médias sobre 100 amostras. O grafico maior representa a veloci-
dade v do polimero em func¢io do campo F, os eixos estdo reescalonados para facilitar a
comparacdo com resultados experimentais. Os dados foram obtidos usando 2 fluxos de
execugdo e médias sobre 10 amostras.

Perspectivas

Como continuagdo deste trabalho espera-se avaliar o desempenho da arquitetura
proposta investigando a influlncia no desempenho do tamanho do polimero, N e do
nimero p de diferentes fluxos de execug¢do. Espera-se com isto determinar um valor
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Figura 2: O detalhe apresenta a posicao de um polimero em fung¢éo do tempo para N = 10
e E = 0.6. A figura maior apresenta a dependincia funcional da velocidade com o campo
aplicado. Os gréficos foram reescalonados para facilitar a comparagdo com resultados
experimentais e outras simulaces.

6timo de p que garanta o maximo desempenho. Os testes serdo realizados em maquinas
utilizando o sistema operacional GNU/LINUX e a versdo 2.5 do nicleo de execugdo, que
permite desempenho superior neste tipo de situacdo que a versio 2.4.

A arquitetura proposta neste trabalho pode ser facilmente extendida para qualquer
simulacdo de Monte Carlo baseada em rede. Espera-se desenvolver uma API que facilite
a implementagdo deste tipo de simulagdo permitindo ao usudrio abstrair os detalhes da
arquitetura que possui.
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