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Resumo. A classificagcdo de sequéncias de DNA usando algoritmos de aprendi-
zado de mdquina ainda tem espago para evoluir, tanto na qualidade do resultado
quanto na eficiéncia computacional dos algoritmos. Nesse trabalho, realizou-se
uma avaliacdo de desempenho em dois algoritmos de aprendizado de mdquina
da ferramenta Qiime2 para classificacdo de sequéncias de DNA. Os resultados
mostram que o desempenho melhorou em até 9, 65 vezes utilizando 9 threads.

1. Introducao

O estudo de genomas € importante para o entendimento dos seres vivos que convivem
em nossa biosfera. Para organismos de maior tamanho, é possivel identificar suas dife-
rengas através das suas caracteristicas visiveis. Para organismos microscopicos existe um
grau de dificuldade maior apenas analisando suas aparéncias. Portanto, utiliza-se 0 DNA
para diferencia-los e ressaltar suas caracteristicas através do cddigo genético. Apds uma
amostra de DNA ser sequenciada, ou seja, determinar a sequéncia de nucleotideos dessa
amostra, € importante comparar essa sequéncia com outras ja catalogadas em uma base de
dados a fim de obter a sua taxonomia. A taxonomia pode ser vista como uma atribui¢ao
destes seres a um organismo semelhante e ja conhecido. Obtendo a taxonomia é possivel
saber a qual grupo de seres-vivos aquela sequéncia de DNA pertence. Essa classificacdo
€ crucial para dar significado aos dados e conseguir avangar nas investigacdes sobre a
relacdo entre os seres vivos.

Para obter a taxonomia de uma sequéncia de DNA, utiliza-se um algoritmo para
classificacdo taxondmica. A metodologia mais eficiente para obter essa classificacdo é
utilizando algoritmos de aprendizado de maquina. Com isso, as sequéncias amostrais
sao comparadas com dados genéticos de uma base de dados referéncia, tornando assim
possivel uma comparacdo entre as sequéncias e a assimilagdo de cada sequéncia a seu
determinado grupo ecoldgico.

Existem diversas ferramentas e solugdes para executar classificacdes taxondOmi-
cas. Por exemplo, o BLAST (Basic Local Alignment Search Tool) € uma das ferramentas
mais antigas e muito utilizada em pesquisas na drea de genomas. Outra solucdo é o Kra-
ken2 [Lu and Salzberg 2020], que foi implementado em C++ e t€ém mostrado resultados
positivos no quesito desempenho. Devido ao seu fécil acesso, qualidade dos resultados e
constante melhora em seu sistema, nesse trabalho sera utilizado o Qiime2 (Quantitative
Insights Into Microbial Ecology). O Qiime2 representa o estado-da-arte nesse tipo de
andlise. Mais detalhes sobre a ferramenta sao discutidos adiante neste artigo.

O trabalho faz parte de um projeto maior que unifica pesquisas da biologia com
a computacdo. Na parte da biologia, coletou-se amostras de diferentes eco-sistemas de
cisternas em bromélias na drea de conservacdao ambiental PRO-MATA no Rio Grande do



Su]ﬂ Na parte da computacao, recebeu-se os dados referentes as amostras de DNA j4 se-
quenciadas para posterior classificacdo taxondmica. A contribui¢cdo desse estudo consiste
em uma andlise de desempenho utilizando dois algoritmos diferentes de aprendizado de
méaquina. Baseou-se em conceitos de computagdo de alto desempenho (HPC) e computa-
cdo paralela para habilitar parametros ja implementados na biblioteca do Qiime?2, a fim de
acelerar a execucgdo dos algoritmos de classificagdo. Como resultado, o estudo pretende
investigar e selecionar o melhor algoritmo considerando o tempo de execugdo e consumo
de recursos computacionais no Qiime2 para executar as sequéncias de DNA que serdo
obtidas pelos pesquisadores da biologia.

O trabalho estd organizado da seguinte forma. A Segdo [2] apresenta trabalhos
semelhantes que serviram de inspiragdo para o desenvolvimento desse artigo. A Secdo [3|
apresenta o software usado nas andlises e um pouco de seu funcionamento e ferramentas
incluidas. Na Secdo [{]sdo apresentados e discutidos os resultados das andlises executadas.
Por fim, na Segéo [5]sdo apresentadas as conclusdes e trabalhos futuros.

2. Trabalhos Relacionados

Ja existem na literatura diversos estudos para otimizag¢do de programas de classificacio
taxonomica. O trabalho [Bokulich et al. 2018]] apresenta um conjunto de experimentos
testando diferentes algoritmos de classificacdo. Os resultados mostram que o classificador
do Qiime?2 que utiliza o Algoritmo Naive-Bayes tem os melhores resultados em acuricia
e precisao das classificagdes. O estudo [Loff et al. 2018] investiga otimiza¢gdes no MASA
(Multi-Platform Architecture for Sequence Aligner) e providencias duas versoes paralelas
alternativas a versao oficial. Os experimentos mostram que o desempenho das novas
paralelizagdes foi até 4% maior que a versdo original.

O trabalho [Lu and Salzberg 2020]] apresenta andlises de desempenho, uso de re-
cursos e qualidade dos resultados. Porém, a comparaciao ocorre entre diferentes ferra-
mentas, ou seja, compara o Qiime2 com outras solu¢gdes como o Kraken2. Os resultados
mostram que o Kraken2 € eficiente e estd em constante evolugdo e otimizando as suas
funcdes. Diferente desses trabalhos, o objetivo deste artigo é conduzir uma avaliagdo
de desempenho com versdes mais recentes do Qiime2 e com foco em aspectos de alto
desempenho e computacdo paralela.

3. O Software Qiime2

O software Qiime2 é amplo e ndo trata-se apenas de uma solugdo para classificagdo ta-
xondmica de sequéncias de DNA, mas também da limpeza e geracido de diversos outros
dados relacionados a amostras com sequéncias. Toda a etapa de andlise apds a coleta e
sequenciamento de genomas pode ser realizado pelo Qiime?2 j4 que a plataforma integra
diferentes algoritmos do estado-da-arte. E possivel utilizar algoritmos e ferramentas como
0 DADAZ2, que € utilizado na remogdo de ruidos dos dados de amostra de DNA. Ademais,
também existem opg¢des de visualizagdo grafica em 3D de dados junto de outras ferramen-
tas de visualizagdo para facilitar e tornar vidvel uma andlise mais profunda da amostra tra-
balhada. Todas as ferramentas descritas podem ser encontradas em [Bolyen et al. 2019]]

O programa € implementado na linguagem de programacado Python e utiliza diver-
sas bibliotecas disponiveis nessa linguagem. Por exemplo, o Qiime?2 utiliza a biblioteca
scikit-learn, utilizada pelos classificadores taxondmicos baseados em aprendizado de méa-
quina. O Qiime2 é uma extensdo do Anaconda e € constantemente utilizado na literatura

"https://www.pucrs.br/ima/pro-mata/



para classificacdes de amostras de meio-ambiente. O software € relevante para a pesquisa
de microbiologia e traz excelentes resultados, além de apresentar uma interface simples e
amigdvel, e que € ficil de instalar e utilizar.

O Qiime?2 possui suporte para execugao paralela ja integrada em etapas de com-
putacdo intensiva, que apresenta oportunidades de otimizacdo. Neste trabalho, o objetivo
¢ avaliar métodos de classificagdo, mas objetiva-se seguir com o estudo e aprimorar as
estratégias paralelas existentes. Possiveis otimizacdes sdo referentes ao uso de memoria,
paralelismo com granularidade mais fina e suporte a execu¢do em ambientes distribuidos.

4. Experimentos

Os experimentos foram executados em uma méquina com dois Intel(R) Xeon(R) Silver
4210 CPU @ 2.20GHz, com 20 nucleos e 40 threads. Cada hyper-threaded core tem
64KB privada L1, IMB privada L2 e 13.75MB de L3 compartilhada. A mdaquina pos-
sui 64 GB de RAM @ 2400 MHz e quatro HDD 3.5 @ 7200rpm usando SATA 3.1 com
6.0 Gb/s. O kernel € Linux 5.4.0-59-generic e usa OS Ubuntu 20.04.1 LTS. Foi utili-
zada a versao Qiime2-2021.8 com os pardmetros de classificacdo e limpeza de dados em
multiplas threads da plataforma, todas as partes precedentes a classificagdo taxondmica
foram realizadas previamente e ndo foram avaliadas nesse artigo tal que buscamos uma
comparacao de desempenho entre dois algoritmos de classificagdo. Os experimentos fo-
ram executados cinco vezes e os valores de tempo de execucdo ilustrados nos graficos
representam a média dos tempos. Foram testados dois algoritmos de classificagdo: (1) O
classificador Naive-bayes usa o algoritmo de classificacdo padrao da biblioteca do scikit-
learn. (2) O classificador Vsearch utiliza o algoritmo de busca de sequéncias gendmicas
Vsearch para realizar a classificagdo taxondmica. A base de dados usada como referencia
para a classificacdo de todos os experimentos realizados € o SILVA [Quast et al. 2012].
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Figura 1. Resultado de desempenho dos algoritmos Naive-Bayes e Vsearch.

A Figural(I]ilustra os resultados do tempo de execucdo (em segundos) por nimero
de threads. Os resultados mostram que ambos algoritmos escalam bem para graus de pa-
ralelismo maiores. No grau maximo de paralelismo, o tempo de execucao do algoritmo
Vsearch € 9, 65 vezes menor que o tempo sequencial. Contudo, o algoritmo Naive-Bayes
escala somente até o grau 9 de paralelismo, obtendo um speed-up de 5, 06. Isso € expli-
cado pela aumento linear no consumo de memoéria RAM por cada thread adicionada no
sistema, levando ao uso de memoria swap. Desta forma, utilizou-se apenas 10 threads ao



invés das 20 fisicas disponiveis. Esse problema de ineficiéncia de memoria também foi
relatado e abordado por [Lu and Salzberg 2020].

Note que independente do niimero de threads utilizadas, o classificador Vsearch
possui tempo de execucdo relativamente maior que o tempo de execucdo observado no
algoritmo Naive-Bayes. Esse comportamento ja havia sido observado por pesquisado-
res [Bokulich et al. 2018]]. Além disso, os autores também destacaram a melhor qualidade
do classificador Naive-Bayes em relacdo aos demais. Neste trabalho focou-se na andlise
de desempenho, mas como trabalho futuro, pretende-se considerar também a qualidade
do resultado proporcionado pelos diferentes classificadores da literatura.

5. Conclusoes

Esse trabalho apresentou uma anélise de desempenho entre dois algoritmos de classifica-
coes taxonOmicas usando o Qiime2. Os experimentos foram realizados com dados reais
de amostras de DNA coletadas na natureza. Em suma para o caso de eficiéncia e veloci-
dade o classificador Naive-Bayes leva uma grande vantagem especialmente em seu tempo
de execucdo, tendo em vista que em sua execugao sequencial o classificador Naive-Bayes
demora até 6.5 vezes menos que o classificador Vsearch e mantém uma razao semelhante
conforme o grau de paralelismo é aumentado. Além disso, o desempenho da versao para-
lela do Naive-Bayes € até 9, 65 vezes melhor que a versdo paralela do Vsearch.

O tempo para obten¢do de resultados que possam ser analisados é de grande im-
portancia em pesquisas, levando em consideragdo que o quanto maior for a velocidade
da obtencdo de resultados sobre um ecossistema, mais andlises podem ser feitas sobre o
mesmo ou outros ecossistemas conhecendo assim um pouco melhor a vida e 0 mundo em
que vivemos por isso. Possiveis trabalhos futuros sdo a otimizacdo do uso de recursos
pelo classificador taxondmico, e buscar reduzir o seu alto custo de memoria abordado em
[Lu and Salzberg 2020]. Outra possibilidade € a comparagdo da qualidade dos resultados
apos a classificacdo taxondmica usando nio apenas diferentes algoritmos mas também
diferentes ferramentas como o Kraken2 e o BLAST mencionados previamente, buscando
cada vez mais melhorar a qualidade de classificacdes taxondmicas em amostras ambien-
tais.
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