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摘要 生物序列 比对是生物信息学中最常见的问题之一
,

基于动态规划思想

的 s m i th
一

W a t er m a n
算法是序列 比对 中最基本的算法

.

然而现有的并行 s m i th
-

w a t er m a n
算法都需要庞大的内存

,

且无法处理大规模的数据串
,

随着生物数据的

急剧增长
,

这些并行算法对内存空间的需求 已成为需要迫切解决的问题
.

由此提

出一种并行生物序列比对算法
,

P S-w D c 算法
,

该算法采用分而治之的方法把

qu er y 序列划分为若干片段
,

并分配给相应的各个处理器
,

而后并行地按 Sm i t h
-

wa etr m an 算法与目标 (su bj ec )t 序列进行比对
,

再通过按一定规则的扩展过程求取

序列的优化匹配
.

与其他并行算法相 比
,

该算法有效地降低 了内存空间的需求
,

并实现 了对大规模数据串的并行处理
.

为实现该算法
,

给出了一种称作 c & E 的

拓展规则及实现方法
.

且该方法 已经在实际系统中得到实现
.

关键词 生物序列比对 动态规划 分而治之 并行处理 内存空间

生物序列 (D N A 序列 )可以看作是由一些固定的字符 (A
,

C
,

G
,

乃所构成的字

符串
,

两条序列 (序列 s 和 T )的比对可以简单地表示为 : 把 s 和 T 这两条序列上

下罗列起来
,

然后依次比较它们在每一个位置上的相似情况
,

从而找出这两条序

列间具有最大相似度的子序列片断 t ’ 〕
.

关于两条序列的比对问题
,

人们从不同的角度提出了很多算法
,

其中基于动

态规划的算法是 目前最基本的一种算法
.

N ee id e m an 和 W u n s hc l2] 最早将动态规划
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方法引入到生物序列 比对 问题中
,

提出了 N ee d fe m an
~

w LIn s hc 算法
.

S m iht 和

W a ter m an l3] 对这一算法进行了改进
,

并提 出了著名的 Sm i t h
~

v六飞ter m an 算法
,

但是

该算法的时间复杂度是 口 (m n)
,

其中 m 和 n 分别为两条序列的长度
,

另外该算法

需要保存一个大小为 (m
+ l )只 (

n + l )的动态规划矩阵
.

后来
,

A l t s c h u l [4
,

, ]
,

o r e e n ’ )等都

提出了不同的序列 比对算法
,

提高了比对的速度
,

而且使得算法的空间复杂度有

了很大的降低
.

然而这些算法速度的提高是以牺牲结果的质量为代价的
.

随着越

来越多的基因组序列被测定
,

一条序列会变得非常庞大
,

从而不仅使得算法的运

行时间变得非常庞大
,

而且对存储容量也提出了极高的要求
.

E dm ist on 6[] 等在两种不同体系结构的机器上实现 了序列 比对的并行处理
,

该

算法最多可以利用 O( im
n {m,

。 ” 个处理器 ; Lan d er 7[]等在数据并行机 c M Z上对动

态规划的算法实现了并行化 ; G al p er ls]等提出了两种不同的 s m i t h
一

aw
t er m a n 并行

策略 : R o w aw
v e斤 o n t策略和 D i a g o n a l aw

v e丘 o n t策略 ; Qi a o [9 ]概括了动态规划的多

种并行策略 : 流水线策略
、

反对角线策略以及块反对角线策略
.

然而这些算法需

要在一个或多个处理器上存储整个动态规划矩阵
,

对处理器存储容量的要求很

高
,

甚至在某种情况下
,

当动态规划矩阵的大小超过了任一个处理器的内存容量

时
,

这些算法就无法对序列进行处理
.

由于考虑到一条序列中每一个碱基或氨基酸与另一条序列 中所有碱基或氨

基酸的比较
,

因此 s m i t h
一

wa
t er m an 算法结果的敏感性 (质量 )与其他算法相 比是最

高的
,

可以用于较远家族序列的相似性比较
,

但是由于该算法的运算时间以及对

内存空间的需求
,

使得无法完成对大规模序列的处理
.

生物数据容量的急剧增长对生物信息学提出了严峻的考验
.

从序列的拼接
、

序列的比对
、

基因区域的预测到蛋白质三维结构和功能的预测
,

随着生物数据容

量的增长
,

传统的算法对 内存空间的庞大需求以及漫长的运行时间
,

已经无法满

足对大规模数据的处理
,

因此新算法的研究以及对传统算法的并行化就显得尤

为重要
.

而对于传统算法的并行化
,

如何降低算法对内存的需求以及提高算法的

运行速度就成为并行化研究的关键
.

针对序列比对算法 由于对 内存空间的庞大需求而无法对大规模序列进行处

理这一问题
,

我们采用分而治之的策略
,

提出了一种针对 c lus et r 体系结构的并行

生物序列比对算法
,

P S-w D C 算法
.

该算法把 q ue yr 序列划分为若干序列片段并分

配给相应的各个处理器
,

各片段并行地分别与 目标序列进行 比对
,

然后在各片段

比对中间结果的基础上采用选择和拓展的方式
,

获得最终比对结果
.

按照该算法
,

每个处理器只需存储原算法所需的内存空间的 1加
,

其中 p 为处理器的个数
,

从而

大大降低了原算法对 内存的需求量
.

我们又给出了一种从 中间结果获得最终结

果的选择与拓展规则和归并方法 (C & E 方法 )来获得最终的比对结果
.

1 Sm i t h
·

W
a t e r m a n 算法

L l 生物序列的比对

生物序列比对
,

即相似性 比较
,

是生物信息学中一种最基本的操作
,

从序列

l ) G r e e n P h t tP :
b//

o z e m a n为 v t
.

w a sh i n g t o n尤 d u P/ h r a P /P h r a P
,

d o e s /P h r ap 上 tm l
.
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片段的拼接
、

基因区域的预测到 A N D和蛋白质的结构功能预测都需要进行序列

相似性的比较
.

由于物种在漫长的进化过程中出现的变异情况
,

使得原本相同的

两条序列出现差异
.

因此两条序列比对时
,

整条序列之间可能不存在精确的匹配
,

但是在某些片段上却可能有着很高的相似性
.

在生物信息学中用如下的一些定义来描述序列的比对和相似性 l ’ “
,

” }
.

记分函数 我们用刃来表示序列中所有字符的集合 (在 D N A 序列中二 {A
,

C,

G
,

T } )
,

用
` 一 ’

来代表 由于变异而造成序列中某一位置缺失的字符
,

则记分函数 f

可表示为 :f 刃 U {
` 一 ’

} X 万 U {
`一 ’

}一 R
,

即对于任意两个字符 x 和 夕任 刃U {
` 一 ’

}
,

j (x沙 )

表示字符 x 和 y 进行比较时的分值
.

一般情况下
,

若 x 和 夕相同时 f x(
,

y) 为正值
,

否则为零或负值
.

空位 在单个序列中任意连续的尽可能长的间隔称为一个空位
,

在空位中

的间隔 (
` 一 ’

)个数称为空位的长度
,

用燕尸ac es 来表示
,

序列中空位的个数用#g aP
、

来表示
.

例如
,

在如下的序列比对中 :

S
` = a t t e 一 g a 一 t g g a c c

到 = a 一 c 9 t g a t 卜一 c c

#g 即
s = 4

,

燕夕a e e : 分别为 2
,

l
,

2
,

3
.

空位的引入是为了补偿 由于变异而产生的插入或缺失
,

每引入一个空位
,

比

对的分值都会有所扣除
.

通常的空位罚分函数可表示为 : 尸en al 饥
a , =

城
+ 议 X

(#sr
。
ce s)

,

其中 尸en al 饥
。。 = 为空位的总罚分

,

叭表示为初始化一个空位的罚分
,

代

表示空位延伸一个间隔的罚分
.

全局最优比对和局部最优比对 对于两条序列 S和 T 的全局比对可以用序列

S和 T来表示
,

其中
,

l ) s 和 T份别是在 s 和 T 中加入一些空位而得到的序列 ;

2) ! S’ =lI T’ !
,

! S’ !为序列 S `

的长度
.

将序列 S `

和 T `

相应的位置进行一一的比较
,

其分值 Sco re 可用如下的公式来

表示 :

S c o re 一

艺f (
s

: `厂) + 叽
X
(钧、 s ) + Ws

X
(#sP

a c e s
)

,

其中 =1 15
`
卜! T’ }

,

可
,

叮分别为序列 S `

和 洲的第 i 个字符
.

序列 S 和 T 的全局最优 比对是指在 S 和 T 的所有比对中相似性分值 Sco er 最

大时所对应的比对
.

序列 s 和 T 的局部最优比对可以用 a 和刀来表示
,

其中 a 和

刀分别为 S和 T 的子序列
,

且 a 和刀的 Sco er 分值是 S 和 T 中所有子序列比对分值

的最大值
.

在生物学的许多应用中局部比对要比全局比对更有实际的意义
.

1
.

2 S m i t h
·

W
a t e r m a n 算法

Sm it h
一

Wa t er m an 算法是目前在生物信息学中使用最为广泛的算法之一
,

该

算法可以大致分为以下两个部分
:

l) 利用初始条件和迭代关系式计算两个序列的所有可能的比对分值
,

并将

结果存放于一个矩阵中
.

S C IE N C E I N C H IN A S e r
.

E eT
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2)利用动态规划的方法回溯寻找最优的比对结果
.

对于给定的两条序列 s= 、 1, ; 2 ,

…
, 、 。

和 T = t l ,

九
,

…
,

瑞
,

它们对应的长度分别

为 n 和 m
.

根据动态规划的方法
,

我们构造一个大小为 (n +l ) X (m +l )的矩阵 D (称

作动态规划矩阵 )
,

用来存放所有可能的比对结果
.

矩阵 D 可以通过如下的公式

计算得到
.

①初始条件 : D ( i
,

O) 二 D (0
,

j ) = 0
.

( l )

0
,

D ( i 一 l
,

j 一 1) + f ( s , ,

t j )
,

② 递归关系 : D i(
,

j) = m ax 】1 1 a X

1〔 刃 ( i

】) l a X

] ( y ( J

, {D ( i 一
` ,

j ) 一 Wx }
,

_ , {D ( i
,

j 一 y ) 一砚 }
,

(2 )

其中 1毛 i毛 n ,

1蕊j 共m
,

讯为在序列 s 中添加一个长度为 x 的空位的罚分
,

卿 为

在序列 T 中添加 一个长度为 y 的空位的罚分
,

其结果可能是以下两种情况中的一

种 : 在己存在的空位末端添加一些间隔或者重新创建一个空位
.

这样 D ( i
,

j) 就表示为 , 1 , 、 2 , … , s ,

和 t l ,

t Z
,

…
,

tj 的最优比对分值
.

在动态规划矩

阵 D 中找出 i坏口
.

厂
,

使得

D (
1〔 i廷 n ,

l〔 j蕊 m
D ( i

,

j ) (3 )

则 D *i(
,

*j )表示序列 s 和 T 的局部最优 比对分值
.

从 D *i(
,

*j )开始
,

按照从右下到

左上的方向
,

对矩阵 D 进行回溯就可以求得局部最优比对序列
,

下面这段代码简

单描述了回溯的处理过程
,

这里仅考虑 ( 2) 式中 x 和 y 等于 1 的情况
,

因此代码中

的 g即
e o s t 等于 w ,

.

i = i
`
: j 二 j

`
: 走 = o :

w h i l e ( ( i> O) & & 以> O) & & (D ( i
,

j )> 0 ) )

{i f (D ( i
,

j ) = = D ( i一 l
,

j 一 l ) + f( s ,

tj )

{ s

蕊
= s , ; z笼

=
jt : i
一

: j一
; }

e i f (D ( i
,

j ) = = D ( i一 l
,

j )啥 op
e o s t )

= s :
:成

= ` 一 ’
: i
一

: }

se
"

气

e l s e i f (D ( i
,

j ) = = D ( i
,

j 一 l )啥 aP
e o s t )

{成
= ` 一 ’

;;t
= t,; J

一 }

k + + ; }

这样通过回溯可得到局部最优比对序列 S
`

和 T几Sm it h
一

Wa ter m an 算法的时间

复杂度为 。 (m n)
,

其中 m 和 n 分别为两条序列的长度
.

例如 :
序列 s = a g g c t a g

和序列 T 二 ` C 。 g t a
.

定义记分函数为 : f( x ,

x)
= + 2

,

f(x
,

力 = 式x , ` 一 ’

)
= 式

` 一 ’ ,

力 二 一 1
.

通过计算动态规划矩阵 D
,

可以得到局部最优比对的分值为 D (6
,

6) 二 5
,

从 D (6
,

6)

利用回溯算法就可得到局部最优比对序列
,

如图 1 所示
.

根据图 l 的回溯路径可

得到一个局部最优比对
: s

` = g 。
at

,

T’ 二 g
` 一 ’

at
.

由(2 )式可知 : 在矩阵 D 中元素 D i(
,

力的计算依赖于元素 D i( 一1
,

j 一 l)
,

D i( 一 力

w w w
.

s e ie h i
n a ￡ o m
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和Di (
,

j四 )的值
,

如图 2所示
.

由于数据间的依赖关系
,

上文所提到的许多并行算

法 [ ’ ,6刊都采用并行的方法来计算动态规划矩阵 D
.

然而
,

随着生物序列数据容量

的增加
,

这些算法的内存空间需求问题就变得日益严峻
.

另外
,

针对于 c lus et r
体

系结构的并行系统
,

这些并行算法不仅在处理器之间的通信开销较大
,

而且每个

处理器需要存储整个的动态规划矩阵 D
.

因此针对于 c lus et r
体系结构的并行比对

算法的研究就显得尤为重要
.

a厂O一门
`之ù、工八11天

通

己
.

ùn曰

0 1 0 0 0 0

,乙010,4

D (i一 l
,

J一 1) D (矛一 1
,

J )

\
一

.cof
0 0 2 \ s

0 2 1 4

1
勺4八、4
ù
、6
工J才

口99er口g

图 1 S m it h
一

Wa
t e r m a n 算法的矩阵和回溯

路径

D ( i
,

j 一 l ) D ( i
,

.

/ )

图 2 数据依赖关系

2 基于 Sm i t h
·

W自t e r m a n 算法的并行分而治之 比对算法—
P SW

·

D C 算法

考虑到 Sm it h
一

W
a t o r m an 算法对内存容量的要求

,

并结合 d us et : 体系结构的

特点 我们提出了一种粗粒度的并行比对算法
: P S-w D C 算法

.

该算法整体上基

于分而治之的策略
,

而在各具体片段的比对中采用 s m iht
一

w at er m an 算法
,

其关键

问题 在 于 结合 中 间结 果过 程 中的 选择 与 拓 展 规 则和 方 法
.

与 其他 并行

Sm iht
一

W a t e mr an 算法相比
,

该算法有效地降低了对内存空间的需求
.

2
.

1 P SW
·

D C 算法

该算法的基本思想是
: 采用数据分割的方法给每个处理器分配一定的数据

,

然后每个处理器独立地对所分配的数据运行 Sm it h
一

W a ter m an 算法
,

并分别得到

一个中间比对结果
,

最后对各个处理器计算的中间结果进行处理
,

得到最终的最

优 比对结果
.

在实际工 作中
,

我们通常将未知序列称作 q ue yr 序列
,

将 己知序列称作

su bj ec t 序列
.

给定两条序列
: q ue yr 序列 s 和 su bj ec t 序列 T

.

首先根据处理器的个

数 (用 p 来表示 )将 q ue yr 序列 S 划分成 p 份子序列
,

0S
,

S」,

…
,

凡
一 , ,

每份子序列的长

度为 llS P/ (在划分 q ue ry 序列时
,

也可以使相邻两份子序列之间存在有一定的重叠
,

即每份子序列的长度略微大于 }SI P/
,

在本文并没有讨论这种情况 )
,

并将子序列 iS

S C IE N CE IN C H IN A Se r E eT e h n o lo g i c al S
e
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( 0〔i P <)分配给处理器i P
,

同时将 su bj ec t序列 T广播给所有的处理器 ; 然后处理

器 尸 ,

对 q ue yr 子序列 S
,

和 su 句ec t 序列 T 独立运行 Sm it h
一

wa et r m an 算法
,

得到 凡

和 T 的一个最优的局部比对 A ` ; 最后
,

对每个处理器上的计算结果 A 进行处理
,

得到 q ue yr 序列 S 和 su bj ec t 序列 T 的最优局部比对 A
.

该算法的示意图如图 3 所

示 (以 p = 3 为例 .)

原始数据 - - - 一- ~ 卜 数据分配
`

- 一- 弓卜 独立计算
`

- 一一卜 最终结果

s u
h i

e ct 序列 T

q u e
yr 序列 S

图 3 P S-w D c 算法示意图

从示意图中可以看出每个处理器 尸 ,单独运行 S m i t h
一

w a t er m an 算法后
,

只需

存储一个大小为 (囚加+l ) X ( l刀+1 )的矩阵 及
,

对 D ,进行回溯可求得子序列 is 和序

列 T 的局部最优比对 iA
,

其分值我们用 iM 来表示
.

那么
,

如何根据这些中间比对

结果 A ,来获得最终的比对结果 A 将是这种并行策略的关键技术
.

2
.

2 C& E 方法

由于上述过程所产生的各中间结果是 S序列的各子序列与 T序列比对的结果
,

所以既不能 以获得分值最高的子序

列比对结果做为最终结果
,

也无法简

单地对各分段 比对结果进行拼接而

合成 最 终 结 果
.

我们 提 出 了一种

C& E 方法对 中间比对结果进行处理

以得到最终比对结果
,

其基本思想是
,

首先对所有的中间 比对 结果按照其

分值进行降序排列
,

然后按顺序依次

对 中间结果 以及其相邻片段的比对

结果进行处理
,

以得到最终的比对结

果 我们以 p 二 2 为例来详细说明中间
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结果的处理过程
.

当 p = 2 时中间比对结果

(如图 4 所示 )
.

图 4 中间比对结果 A。和 A ,

的 6 种关系

A 。和 A l可 以分为以下 6 种情况来考虑

图 4 中的方框表示动态规划矩阵 iD
,

方框中的虚线表示中间结果 iA
,

其所对

应的分值为 iM
.

假设 A 。 的末端为 E
,

对应于矩阵 D 。 中的 (i0
,

0j )项
,

表示比对 A 。末

端的字符是子序列 s 。 的第 i。个字符和序列 T 的第 0j 个字符
.

A l 的起始端为 H
,

对

应于矩阵 D l
中的i(

, ,

j ,
)项

,

表示比对 A I 的起始端的字符是子序列 5 1 的第 11个字

w w w 名c i e h i
n a ￡ o m
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符和序列 T的第 j,个字符
.

情况 :a 如图 4 (a) 所示
,

可描述为比对 A 。 是由子序列 0S 的一部分和序列 T 的

末端部分共同构成的
,

而比对 A ,是由子序列 5 1的一部分和序列 T 的起始端部分

共同构成的
,

在图 4 ( a )中 j
。 = l刀

,

j
l = l (如图 5 所示 )

.

su bj ce t序列 T . A 。 s u
bj

e e t序列 T
` _ _ ~ J ` - 一 - J

图 5 情况 a 示意图

由于 A 。 的末端 E 己经抵达序列 T 的末端
,

A ,

的起始端 H 己经抵达序列 T 的

起始端
,

即 A 。无法向下延展
,

而 A }也无法向上延展
.

因此
,

在这种情况下序列比

对的最终结果 A 即为 m ax {M0
,

M , }所对应的比对
.

情况 b : 如图 4 (b) 所示
,

可描述为 A o 的末端 E 已经抵达序列 T 的末端
,

而

A , 的起始端 H 未到达序列 T 的起始端
,

即 j。 = l刀
,

j l >l
.

因此
,

A 。无法向下延展
,

而 A ; 却可以向上延展
.

A」向上延展的算法与动态规划回溯算法类似
,

由于在延展

过程中会涉及到不匹配或空位
,

从而使比对的分值下降
,

因此我们设置一个闽值

参数叹 当比对分值低于阂值 夕时延展终止
.

如果 A : 延展至矩阵 D , 的顶端
,

而此

时 j , > 1
,

即 A l 未延展至序列 T 的起始端
,

则将 A l 的顶端信息传递给处理器 0P
,

并根据回溯算法
,

从相应的位置继续对 A l 延展
.

假设 A
I

最终延展为 A
’ ; ,

其对应

的分值为 M
’ l ,

则必须满足 M
’ l > M l

.

序列比对的最终结果 A 即为 m ax {M0
,

M
’ 1 }

所对应的比对
.

情况
c : 如图 4( c) 所示

,

此时 A , 无法向上延展
,

而 A 。 却可以向下延展
.

A。 向

下延展可采用逆回溯算法
.

同样当比对分值低于闽值 夕时延展终止
.

当 A 。延展至

矩阵 D 。 的底端时
,

需要将 A 。的底端信息传递给处理器 尸 , ,

对 A O继续延展
.

假设

AO最终延展为 A `0 ,

其对应的分值为 M
`。 ,

则必须满足 M
`。 >

MO
.

序列比对的最终

结果 A 即为 m a x {M
`。 ,

M l }所对应的比对
.

对于情况 d 和 e ,

我们令 尤 = m a x { (一5 0一 i。+ i 、 )
,

仃, 一 j o ) }
,

令 m i s e o s r 表示字符

不匹配 (包含添加空位 )时的罚分
.

情况 d : 如图 4 (d )所示
,

此时 j
。 < l刀

,

j
l > l

,

j o < j
l

且 K X m i s c o s t < m i n {M0
,

M l }
.

从图中可以看出子序列 S。 和序列 T 的前半部分存在着匹配关系
,

子序列 lS

和序列 T 的后半部分存在着匹配关系
,

即 A 。和 A l 不存在重叠的区域
.

由于 K X

m i s e o s t < m i n {M0
,

对 , }
,

使得 (M0
+ M 、一 兀X m is e o s t ) > m a x {M0

,

对、 }
,

因此在这种

情况下只需将 A 。和 A l 通过一些不匹配的比对或添加一些空位连接起来
,

即可获

得序列 S 和 T 的局部最优比对 A
.

在连接 A 。和 A I时要尽量沿着对角线的方向进

行连接
,

以使得添加的不匹配字符或间隔的个数最少
.

情况 e : 如图 4 (
e
)所示

,

此时 j。 < l刀
,

j l > 1
,

j。 < j ; 但 尤 X m i s e o s t > m i n {M0
,

M I }
.
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虽然与情况d 类似A (。和A ,不存在重叠的区域 )
,

但由于 K X m i s co :

>t im n{ MO
,

M , }
,

如果按照情况 d 的处理方法
,

将使得 M0
+ M I 一 K X m isc os t < m ax {M0

,

M , }
.

该情

况的处理方法是 : 同时对 A。 向下延展
,

对 A , 向上延展
,

延展的方法与情况 b 和 c

中的方法相同
.

延展的前提条件是
: 延展后比对的分值必须大于延展前 比对的分

值
.

假设 A。 和 A ! 延展后的分值分别为M
` 。和 M

` 1 ,

则序列比对的最终结果 A 即为

m a x {M
` 。 ,

M
` , }所对应的比对

.

情况 :f 如图 4( 0所示
,

此时 j 。 I< 刀
,

j l >l
,

且 j0 > j ,
.

从图中可以看出
,

A 。 和

A I存在着重叠的区域
,

即序列 T 中的某一部分同时与 S 。和 s ,
中的一部分存在着

比对关系
.

该情况的处理方法与情况
e 相 同

.

当处理器的个数 p > 2 时
,

其中间比对结果 A
;

的处理方法描述如下
:

l) 将所有的 A `按照其分值 M , 的大小进行降序排列 ;

2) 取分值最大的两个比对
,

分别表示为 A 。
和 A肠 其所在的处理器分别为 尸。

和 与 :

3) 如果凡 和 今相邻
,

按照 p 二 2 时的方法处理
,

其结果记作 凡 ;

4) 如果 踢 和 今不相邻
,

则沿着 振 到今 的方向
,

对 aA 和其相邻的中间结

果按 p 二 2 时的方法处理
,

其结果记作 凡
;

4
.

1) 此时如果 凡 和 今相邻
,

则转 3)
,

.4 2) 否则沿着今指向孤 的方向
,

对今和其相邻 的中间结果照 p = 2 时的方

法处理
,

其结果记作今 ;

5) 重复执行 2) 礴 )步
,

对所有的中间结果 A
;

处理完毕后
,

得到序列的最终结

果 A
.

3 实验结果

我们在曙光 2 0 0 0
一

I 机群系统上采用 C

P S-w D C 算法
,

并且针对不同长度的生物序列
,

试
,

得到的数据如表 1 和 .2

语言和 M PI 实现 了上文提到的

使用不同规模的处理器进行了测

表 l 不同序列在不同规模的处理器上的计算时间

序列长度 处理器个数

15 1= m
,

}刀 = n 1 2 4 8 16

m = 4 k
,

n 二 4k 3
.

0 0 4 1 1
.

9 3 19 0 刀 7 5 0 5 12 0 2 6 7

m = s k
,

n 二 s k 15
,

7 6 1 10 3 15 4
,

9 8 14 2 月5 5 1
.

6 6

m = 16k
,
n 二 16 k 53

.

8 3 2 3 4
.

0 6 17
.

6 8 2 9
.

4 9 5
.

3 8

从表中的实验数据可以看 出
,

对于相同规模的处理器而言
,

随着序列长度的

增加相应的最终比对结果的灵敏度将会提高 ; 而对于相同的序列
,

随着处理器个

数的增加
,

分配到每个处理器上的 q ue yr 子序列的长度将会减小
,

使得最终比对

w w w s e ie h in a ￡ o m
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表 2不同序列在不同规模的处理器上的灵敏度比较

处理器个数
序列长度

,

s1I = m
,

}刀 = n

m = I k
,

n =
lk 烈 = Zk

,
n = Zk 思 = 4 k

,
n = 4 k

0刀 4 3 6 0 月 4 87 0月 6 3 1

0
.

9 2】3 0 9 20 7 0刀 4 8 】

0名 36 7 0 名 5 33 0名 8 12

0石 99 2 0 7 】53 0
.

74 2 6

结果的灵敏度较低
.

由于在生物学中
,

q ue yr

处理器个数

图 6 P S
W-

D C 算法对不同序列的加速比

高
,

相应牺牲一些结果的质量也是可取的
.

加
,

计算速度会有很大的提高
.

序列的种类和功能是通过其三维结构

而不是序列 比对 的结果来判定 的
,

因此
,

序列 比对 的结果仅仅是作为

一种参考
,

允许存在一定的误差
.

由

于生物学中复杂的机制
,

关于序列

比对允许的误差范围还没有一个公

认的标准
,

一种普遍默认的观 点是

只要算法能够在速度上有很大的提

从图 6 中可以看到
,

随着处理器的增

赞饱照恻则

4 结论

基于分而治之策略
,

本文提出了一种新的并行生物序列比对算法
,

P SW
一

D C

算法
.

根据我们的算法
,

原始 q ue yr 序列按照处理器的个数划分为若干子序列并

分配到相应的处理器上
,

然后
,

每个处理器独立地对所分配的数据运行 s m iht
-

W a ter m an 算法
,

并分别产生一个中间比对结果
,

最后对各个处理器计算的中间结

果进行处理
,

得到最终最优比对结果
.

同时我们给出了对中间比对结果进行处理

以获得最终比对结果的处理方法
,

C& E 方法
.

该算法己经在机群系统 D AW N NI G

2 0 0 0
一

1上对其获得了实现
.

与其他的并行 Sm it h
一

W a et rm an 算法相比
,

我们的算法有效地降低了对内存

空间的需求
,

原并行算法需要存储一个 (n +l ) X ( m+l )的矩阵
,

如果该矩阵的规模

超过了机群系统中每个处理器的内存空间
,

算法将无法对数据进行处理
,

而按照

我们的算法
,

每个处理器只需要存储原算法所需内存空间的 1小中为处理器个数 ),

因此对于上述原算法无法处理的数据
,

利用我们的 P SW
一

D C算法可以较容易进行

处理
.

如何降低算法对内存的需求 以及提高算法的运行速度已经成为生物信息学

中的一个关键问题
.

本文所提出的并行算法
,

采用分而治之的策略
,

有效地降低

了算法对内存的需求
,

并提高了算法的运行速度 因此
,

本文所提到的并行算法

的基本思想
,

可以应用于其他的序列比对或多条序列比对算法中
.

本文提出的归并各分段比对中间结果而合成最终结果的过程是一个递归的
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计算过程 归并中的不同的优先选择过程和拓展规则均可能对于最终 比对结果

和生物序列比对过程的整体的计算量产生影响
.

如何 以尽量小的计算量和存储

量 (每个处理器 内存空间的需求 )生成尽量优化的最终比对结果
,

是值得进一步研

究的课题
.
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