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Resumo

Dados obtidos de pesquisas em metagendmica proporcionam uma grande quantidade de
informagdes sobre a estrutura, a organizacéo e a origem do DNA de organismos a partir
de amostras ambientais ou clinicas. Essas informag¢des podem ser utilizadas em
beneficio do meio ambiente e da saide humana. O pds-processamento em
metagendmica € indispensdvel para a interpretacdo de resultados. A sua dependéncia
por ferramentas computacionais tem se tornado cada vez mais critica, devido ao seu
crescimento exponencial na geracdo de dados de sequenciamento genético [1].

Algumas fases de filtragem e interpretacao dos dados genéticos foram agrupadas
em certas ferramentas computacionais, conhecidas como pipelines metagendmicos [2].
Entretanto, estas ferramentas ainda necessitam intervencao manual dos pesquisadores e
ha demandas por desempenho computacional em vdrias de suas etapas. O presente
trabalho descreve o projeto de pesquisa que tem o objetivo de melhorar as metodologias
de pés-processamento para os dados gerados a partir do sequenciamento metagendmico.
Sdo discutidos os principais objetivos do projeto, seus avangos e seu estado atual.

Objetivos

Os principais objetivos do presente projeto consistem no desenvolvimento de
otimizacdes para o pds-processamento, que seja adaptavel aos pipelines metagendmicos
existentes. Ao decorrer do projeto esse objetivo resultou no desenvolvimento do
protétipo de uma nova arquitetura de pds-processamento.

Proposta de uma Nova Arquitetura

Em busca de atender as demandas de desempenho computacional, confiabilidade dos
resultados e automatizacdo, foi proposta uma nova arquitetura de pds-processamento
metagendmico. Esta arquitetura é capaz de gerar um consenso a partir da comparacdo
entre varias metodologias de classificacdo de espécies. O consenso € obtido da
comparacdo entre diferentes métodos de classificagdo, sendo um resultado mais
confidvel do que método tradicional (adotar apenas uma metodologia).

Um ponto importante na viabilidade do projeto é o desempenho computacional.
Alguns dos métodos adotados sdo paralelos ou estdo sendo paralelizados. O paralelismo
ocorre tanto pelo uso de meméria compartilhada (OpenMP), quanto pelo uso de troca de
mensagens (MPI). O diagrama da arquitetura proposta é demonstrado na Figura 1, com
ferramentas adotadas de outros autores (branco) e implementadas atualmente (cinza).
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Figura 1. Arquitetura de pés-processamento metagendomico

A arquitetura foi construida sobre a estrutura do pipeline PANGEA [2].
PANGEA executa sequencialmente cada etapa de sua andlise e usa apenas um método
de classificacdo de espécies, também de forma sequencial. As funcionalidades da nova
arquitetura estdo classificadas com o seguinte conjunto de etapas:

(1) Reconhecimento e filtragem de dados de entrada. A sub-rotina Trim?2.pl, modificada
do programa PANGEA, faz a interpretacdo automatizada de novos formatos de entrada.

(2) Classificacdo de espécies: este passo estd formado por trés ferramentas de
classificacdo [3][4][5]. Foram implementadas fun¢des que convertem a saida do passo
anterior e executam as rotinas de classificacio de forma paralela.

(3) Classificacdo de espécies: nesta etapa é gerado um consenso a partir da comparacao
entre os métodos de classificacdo de espécies. O usudrio pode definir os critérios para
selecdo dos resultados (correlagdo, qualidade, grau de ocorréncia, etc.).

(4) Pos-processamento: apds obter o consenso, os dados de saida sdo resumidos e
convertidos em formatos para serem revisados pelo usudrio. A revisdo pode ser feita
através de ferramentas de andlise estatistica, como o R Project Package [6].

Com as ferramentas de classificacdo paralelizadas, serd possivel obter resultados
com uma qualidade maior em um periodo de tempo igual ou menor ao método
tradicional utilizado (adotar apenas uma metodologia). O projeto estd iniciando sua fase
de avaliacdo de desempenho e validacdo. Para a validagdo os resultados serdo
comparados com dados experimentais disponiveis em bases de dados genéticos.
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