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Resumo - O presente trabalho reporta um modulo desenvolvido para distribuir e gerenciar de forma
sincronizada a execucdo e manipulacdo de entradas/saidas de programas de simulacBes via internet.
Inicialmente desenhado para utilizacdo em massa e de forma colaborativa. Em particular, o médulo foi
aplicado para a execucdo do programa de simulagdo molecular LMProt, cujos resultados permitiram conferir
sua eficacia na distribuicdo simultdnea das simulages (independentes) a diversos nulcleos de
processamento (CPU’s). O sistema foi desenvolvido em Java, utilizando a ferramenta Eclipse, e testado

usando a plataforma Linux.
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Introducéo

A possibilidade de se empregar 0s recursos
oferecidos pela internet em aplica¢des envolvendo
a distribuicdo de tarefas em ndcleos de
processamento tem sido destacada atualmente
pelo alto poder de processamento que se pode
alcancar. Existe um elevado nimero de CPU'’s que
muitas vezes estdo ociosas e podem ser
acessadas diretamente pela rede, formando uma
excelente ferramenta para processamento paralelo
elou distribuido. As vantagens deste tipo de
aplicacdo tornam-se relevantes principalmente
quando as tarefas desejadas podem ser
realizadas de forma independente. Sistemas desta
natureza sdo denominados de  Sistemas
Distribuidos (SD), que consiste basicamente em
usufruir, de forma independente, o uso de uma
colecdo de computadores autdbnomos interligados
através de uma rede de comunicagdo e
gerenciados através de softwares capazes de
compartilhar os recursos do sistema (hardware,
software e dados).

Dentre as vantagens que tornam este tipo de
aplicacdo bastante atrativa pode-se destacar: a)
seu aspecto incremental, isto €&, novos
computadores e linhas de comunicacéo podem ser
consecutivamente acrescidas ao sistema e; b)
tolerancias as falhas s&o tratadas através da
replicacdo de processos em unidades de
computacéo distintas.

Atualmente, projetos audaciosos envolvendo
SD tém sido propostos para contribuir no
desempenho de  simulagdes  moleculares
envolvendo estudos de problemas biolégicos. O
tratamento e a predicdo de doencas e anomalias

sdo pretensfes que estdo por traz das simulacdes
[1], visto que o conhecimento das bases
moleculares envolvidas no organismo permite o
desenho de novos farmacos e também a predicédo
efeitos colaterais, minimizando os riscos ao ser
humano. A importancia de tais estudos chama
atencdo da populacdo e leva a formacdo de
inUmeros colaboradores aos programas por meio
da concesséo de suas CPU’s para a execucgédo das
simulagbes via SD. Em particular, o projeto de
sistema distribuido denominado folding@home,
tem permitido entender o enovelamento de
diversas proteinas através de simulacBes via
dindmica molecular [2-4]. O projeto conta
atualmente com mais de um milhdo de CPU’s de
colaboradores associados por todo o mundo.

Neste trabalho, um Mo6dulo de Distribuicao de
Simulacbes (MDS) foi desenvolvido visando
aplicacbes similares as descritas acima. O
modulo, no momento, tem sido preparado para
simulagbes Monte Carlo com o programa LMProt
[5] (Local Moves for Proteins), desenvolvido pelo
Grupo de Computacdo Biomédica da UNIVAP. As
simulacBes por este programa permitem abordar
problemas relacionados ao enovelamento de
proteinas e problemas de docking (interag&o entre
moléculas). O uso de SD para execugcdo de
programas envolvendo estudos de docking tem
sido também muito recentemente aplicado por
Fernandez-Recio et al. [6], cujos resultados
permitiram reduzir o tempo efetivo das simulacdes
de forma surpreendente.

Materiais e Métodos
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Para o desenvolvimento do mdédulo MDS, a
ferramenta Eclipse [7] foi empregada a fim de
facilitar e aumentar a produtividade no processo
de codificagdo do sistema na linguagem Java [8].
O moédulo completo consiste de trés tipos de
madulo:

e Cliente
e Servidor
¢ Interface — Servidor

O modulo cliente é responsavel por interagir
com o programa LMProt [5] e comanda-lo. O
moédulo servidor é responsavel por comandar e
monitorar cada moédulo cliente que esta
conectado. Através da interface - servidor, é
possivel definir quais tarefas cada cliente vai
executar e monitord-los. Apés a realizacdo da
tarefa, cada cliente envia para o servidor o
resultado com todas as informa¢des necessarias
para futuras analises.

Resultados e Discussao

Abaixo sdo apresentados 0s componentes
principais da interface do MDS da versao atual:

1. Interface grafica

e Tela principal do sistema; recursos
disponiveis sdo apresentados de forma
que haja uma manipulacdo facil e rapida
do sistema (Fig.1);

Detames o chentn

Fig.1 — Interface grafica do Mddulo de Distribuicdo de
Simulag6es (MDS). O rétulo “SDLMProt” da interface
denota a aplicacdo do atual Sistema Distribuido para
aplicacdes com o programa LMProt.

2. Botdes Ativar e Desativar (Fig.2)

e Localizados no topo a direita da Fig.1, os
botdes de ativar e desativar permitem que
0 usuario a qualgquer momento inicie ou
desative o funcionamento do sistema. Um
campo editavel ao lado dos botGes informa
a porta TCP que o servidor ira operar;

Por...|1212

Desativar

Fig.2 — BotBes para ativar e desativar o sistema.
O campo editavel permite definir a porta TCP de
operacao do sistema.

3. Detalhes dos clientes (Fig.3)

e Localizado na base a direita da Fig. 1,
campo ndo editavel, mostra as
informacdes que cada cliente possui entre
elas o endereco e a porta que o cliente
esta utilizando para se conectar ao
servidor;

Detalhes do cliente

Cliente [ 1] - IP: 200.126.16.114 Porta: 1.
Cliente [ 2] - IP: 192.168.16.14 Porta: 2

Fig.3 — Caixa de texto para exibir os detalhes de
cada cliente.

4. Clientes disponiveis (Fig.4)

e Campo localizado a esquerda da Fig.1,
exibe todos os clientes conectados que
estao disponiveis para as simulacdes;

Cligntes disponiveis

[21]] 127.0.0.1:1291
[22]] 127.0.0.1:1294
[231] 127.0.0.1:1297

Fig.4 — Lista de clientes ativos no servidor,
configurados de forma independente.

5. Configurar (Fig.5)

e Localizado na base a esquerda da Fig.1, o
botdo configurar é utilizado para enviar a
configuragdo inicial dos testes de
simulagbes feita nos clientes e executar a
tarefa inicial do teste, isto €, execucao do
programa LMProt;
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| Configurar | i
| ———— |

Fig.5 — Botéo de envio de configuragbes ao(s)
cliente(s) selecionado(s).

6. Log de informacg@es (Fig.6)

e Localizado no centro da Fig.1, campo de
texto ndo editavel, apresenta varias
informacdes do processo de
funcionamento do sistema, entre elas, as
relacionadas as conexdes e desconexdes
de cada cliente, as de mudanca de estado
do servidor, e informagfes decorrentes de
excecdes causadas tanto pelo o servidor
quando o cliente;

Loy de Informacies

[SDProt - UNIVAP FCC - Faculdade de Ciéncia da Computacao - Curso de Ciéncia da
Computacdo]

[Desenvolvido por Francis Weslei, Rodrigo Camargo , Fabio Pinho , Paulo Sergio]
[Inciando servico....]

[Endereco do servidor:200.98.119.11]

[Servidor operando sobre a porta 1212]

Aquardando cliente... L
dquardando cliente...

[Conexdo aberta de: /127.0.0.1:1291]
[Enviando dados...]

[Passando acdo: 2]

[Aguardando Configuracdo.] L

fanardandn rlionto

[ »

Fig.6 — Log de informagdes sobre todo o processo de
distribuicdo do sistema; envolve informagdes do envio e
recebimento de dados, da execucdo de tarefas e status
dos processos entre os clientes e servidor.

A premissa para a constru¢do do MDS foi
principalmente oferecer uma plataforma capaz de
ser empregada para a execugcdo de outros
processos além daqueles envolvendo o programa
LMProt. Isto permitiu obter uma plataforma com
caracteristica de integracdo bastante flexivel, ou
seja, um codigo facilmente adaptavel a outras
necessidades independente do programa a ser
distribuido. A forma independente a qual foi
desenvolvido cada um dos componentes do MDS
permite que cada cliente seja
gerenciado/manipulado individualmente ou
simultaneamente, facilitando inclusive a analise
dos resultados que cada cliente obtém.

Testes preliminares com o MDS foram
realizados usando um conjunto de 6 CPU’s do
Lab.6 da Faculdade de Ciéncias da Computacao -
UNIVAP, sendo o sistema LINUX Fedora Core 5 a
plataforma empregada para oferecer maior
performance na execuc¢éo do programa LMProt.

Conforme os testes realizados, os clientes
foram capazes de realizar todas as tarefas
submetidas pelo MDS, tarefas que vao desde o
recebimento de informagBes e execugdo do
algoritmo LMProt a obtencdo dos resultados e o
envio dos mesmos ao servidor. A interacdo do
MDS com o programa LMProt ocorreu sem falhas,
sendo todos o0s requisitos solicitados pelo
programa atendido de forma plena para todos os
clientes.

Concluséo

Todos o0s pré-requisitos solicitados para
execucdo do programa LMProt de maneira
distribuida, foram satisfeitos. A distribuicdo de
tarefas, execucdo do LMProt com tarefas
diferentes, controle, monitoracdo e coleta de
resultados foram executadas com sucesso. O
MDS operou sob a plataforma Linux de maneira
eficiente, obtendo sincronizagdo e desempenho
nos processos executados entre os clientes
(CPU’s) e o servidor.

Pretensdes Futuras

Devido a arquitetura robusta sob a qual o
modulo foi construido (adaptavel), pretende-se
que a interface grafica do mesmo seja manipulada
de forma interativa a fim de permitir configura-la
com especificidades que cada programa desejado
para distribuicdo requeira. Além disso, o médulo
deve se comunicar ou ser chamado por outros
maédulos que irdo compor o Sistema de Simulagéo
Molecular (SSM) em desenvolvimento pelo Grupo
de Computacao Biomédica da UNIVAP. Um deles
€ 0 mobdulo de interface grafica (MIG) que
recentemente foi desenvolvido (trabalho
apresentado no INIC), cuja principal funcdo é
manipular os pardmetros de entrada do programa
LMProt, automaticamente, de modo a gerar
arquivos de entrada distintos e independentes
para a distribuicio do MDS, e fornecer todos
gréficos envolvendo as analises dos arquivos de
saida em tempo real.
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