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RESUMO

A medida que o poder computacional aumenta e se torna mais acessivel, a era da
bioinformatica acelera a nossa capacidade de entender e enfrentar os desafios que o
grande volume de dados gerados por areas como genética e epidemiologia impdem.
Varias promessas ja estdo surgindo, afinal a bioinformatica ¢ um campo
extremamente vasto que combina diversas areas como matematica, estatistica, ciéncia
da computacao e biologia para a conducao de analises de dados. No entanto nota-se
uma caréncia muito grande de estudos comparativos entre ambientes de virtualizacao
para ferramentas de bioinformatica. Este trabalho tem como proposta um estudo
analitico entre as principais ferramentas de containers da atualidade e como as
ferramentas de alinhamento de alto nivel de processamento impactam sobre esses
ambientes. Foram comparados os containers docker e singularity com base nas
métricas de tempo de execucdo, maximo de utilizagcdo de recursos por nucleo de cpu,
média de utilizacdo por nucleo de cpu e, gasto médio de memoria do sistema durante
o periodo de execugdo das ferramentas. Concluiu-se com este trabalho que ambos os
containers possuem diferengas minimas mas que, ndo alteram os resultados de
maneira significativa, correspondendo a menos de um por cento, sendo as maiores
diferencas registradas, entre os algoritmos escolhidos entre as ferramentas de

alinhamento.

Palavras-chave: Containers. Ferramentas de performance. Ferramentas de Bioinformatica.



ABSTRACT

As long as computing power increases and becomes more accessible, the
bioinformatic age accelerates our capabilities to understand and face global challenges
generated by large data volumes by fields such as genetics and epidemiology imposes.
Many promises are coming, after all bioinformatic is a vast field which combines
different areas like mathematics, statistics, computing science and biology to conduct
data analysis. However, there is a lack of comparative studies between virtualization
environments for bioinformatics tools. This work proposes an analytical study among
the main container tools nowadays and how the alignment tools of high level of
processing impact on these environments. The results of the comparison were
satisfactory and forceful with the reality of the test scenarios submitted and the
intrinsic characteristics of each environment. The Docker and Singularity containers
were compared based on runtime metrics, maximum resource utilization per CPU
core, average utilization per CPU core and average system memory expenditure
during the tool runtime. It was concluded with this work that both containers have
minimal differences but that do not change the results significantly, corresponding to
less than one percent, with the largest differences recorded, algorithms chosen among

the alignment tools.

Keywords: Containers. Performance tools. Bioinformatic Tools.
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1.0 INTRODUCAO

A bioinformatica emergiu como um dominio interdisciplinar que integra expertises
em ciéncia da computacdo e genética para processar, armazenar ¢/ou analisar informagoes
biologicas de acordo com as demandas da pesquisa. Devido ao consideravel volume de dados
gerados, um desafio crucial consiste na avaliacdo dessas informagdes provenientes de
diversas fontes (RITCHIE et al, 2015). Em biologia, o maior desafio ¢ dar sentido a grande
quantidade de dados estruturais e sequéncias geradas pelos sistemas bioldgicos, por isso o
desenvolvimento de ferramentas na area de bioinformatica ¢ necessario (PEVSNER, 2015).

A bioinformatica tem sua origem uma década antes de um processo realizado para
determinar uma sequéncia de nucleotideos (adenina, guanina,citosina e timina) conhecido
como sequenciamento de DNA, consistindo na andlise computacional de sequéncias de

DNA, RNA e proteinas (HAGEN, 2000).

O termo bioinformatica foi utilizado pela primeira vez em 1970 no entanto, a
pesquisadora pioneira Margaret Dayhoff foi quem ficou conhecida como a “mae da
bioinformatica” pelo seu trabalho de desenvolvimento de computadores capazes de
identificar e determinar estruturas formadas com base na ligagdo entre duas ou mais

moléculas de aminoacidos na qual ¢ chamada de peptideos (GAUTHIER et al, 2018).

ApOs essa revolucdo na armazenagem de dados utilizando os computadores, ambas as
ciéncias de computagdo e biologia seguiram de forma sincrona em escala de evolu¢do com

novos métodos de sequenciamentos de DNA.

Com isso, ndo demorou para o primeiro genoma completo ser sequenciado com cerca
de 5 mil nucleotideos em 1977. E com os novos avangos tecnologicos houve um aumento no
investimento no ramo para o desenvolvimento de novos algoritmos que fossem capazes de
realizar a andlise de sequéncias de dados mais complexas, com maior volume e com o menor

tempo possivel (GAUTHIER et al, 2018).
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Em meados de 2005, em virtude de avangos notaveis e significativos investimentos,
emergiu uma tecnologia de sequenciamento de DNA inovadora conhecida como
Sequenciamento de Nova Geragao (NGS), promovendo uma revolugao na ciéncia. Esta
tecnologia viabiliza o sequenciamento de bilhdes de fragmentos de DNA simultaneamente.
Além de conferir celeridade, o NGS também propiciou uma redugdo substancial nos custos
associados ao sequenciamento, tornando-o mais acessivel financeiramente (GAUTHIER, J.et

al, 2018).

1.1 NOVAS TECNOLOGIAS APLICADAS AO SEQUENCIAMENTO GENETICO

O desenvolvimento de tecnologias de sequenciamento da nova geracdo (NGS)
abriram novas possibilidades, como por exemplo, para o estudo em larga escala do cédigo

genético (RITCHIE et al, 2015)

Contudo, a medida que as sequéncias gendmicas mais recentes se tornaram mais
intrincadas, acompanhadas por um significativo aumento no volume de dados a serem
processados, emergiram novas ferramentas e plataformas mais sofisticadas para lidar com
essas tarefas complexas. Estas demandam uma capacidade superior de processamento, maior
alocagdo de memoria, espaco de armazenamento expandido, bancos de dados robustos, além
de pacotes de dependéncia, entre outros requisitos, Nesse sentido, surgiu a questdo que
norteia esse trabalho cientifico. Como desenvolver um ambiente ajustdvel para atender as
demandas computacionais referentes aos projetos desenvolvidos?

Em decorréncia dessa incerteza os primeiros modelos de virtualizagdo de servigos e
sistemas operacionais foram implantados. Esses modelos incluem: a) Infraestrutura como
Servico (IaaS - Infrastructure as a Service), no qual os provedores de servigos em nuvem
disponibilizam infraestrutura virtualizada, abrangendo servidores, armazenamento, redes e
recursos computacionais; b) Plataforma como Servigo (PaaS - Platform as a Service), no qual
os provedores oferecem uma plataforma de desenvolvimento completa na nuvem,
englobando infraestrutura, sistemas operacionais, servigos de banco de dados e ferramentas
de desenvolvimento; c) Software como Servigo (SaaS - Software as a Service), que permite
aos usuarios o acesso ¢ a utilizagdo de aplicativos por meio de um navegador da web,
dispensando a necessidade de instalagdo ou gestdo de software em seus proprios dispositivos

(PAHL et al ,2017).
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A virtualizagdo de servigos foi uma, sendo a maior vantagem, da computagdo em
nuvem devido ao fécil acesso, capacidade de multiplas maquinas estarem ligadas em um
mesmo sistema e a auséncia de obrigatoriedade de um espago fisico (Daugelaite, Driscoll,

Sleator, 2013).

O modelo de virtualiza¢do de sistema operacional surgiu na mesma época, mas com
um intuito diferente: permitir a execucdo de multiplas instancias isoladas de sistemas
operacionais em um unico hardware fisico. Embora nao seja obrigatorio, esse modelo pode
utilizar o ambiente em nuvem e, hoje, ¢ amplamente empregado em diversas areas, desde

ambientes de desenvolvimento e teste até implantagdes em nuvem e centros de dados.

Com base nessas demandas de diferentes tipos de servigos, surgiu a criagdo dos
containers que sao basicamente uma forma de virtualizagcdo de nivel de sistema operacional,
que permitem o empacotamento e execucdo de aplicativos, juntamente com todas as suas
dependéncias e configuragdes, em um ambiente isolado e autocontido (R. R. YADAYV, E.T.G.

SOUSA, G. R. A. CALLOU, 2018).

1.2 A PESQUISA EM BIOINFORMATICA NA UNEB

O Grupo de Pesquisa em Bioinformatica e Biologia Computacional (G2BC) ¢ a
implementagdo do Laboratério do G2BC, vinculados ao Colegiado de Sistemas de
Informagao, Departamento de Ciéncias Exatas e da Terra do Campus I (DCET-I) da UNEB
estdo desenvolvendo aplicagdes de bioinformatica que demandam de arquiteturas e
ambientes heterogéneos, Nesse sentido, ja foram desenvolvidas algumas aplicagdes a
exemplo de: Um classificador de sintomas virais que, a partir de uma analise de diversos
sintomas ¢ possivel detectar a enfermidade que acomete o usudrio; Um banco de dados de

epidemiologia molecular.

Para desenvolver essas ferramentas ¢ necessario que o ambiente de desenvolvimento
forneca suporte para web, banco de dados, mineracao de dados, inteligéncia artificial e outras
tecnologias, além de oferecer solido ambiente de execucao para aplicagdes tradicionais da

bioinformatica, como o alinhamento de sequéncias e a filogenética.

15



16

Entretanto, cada uma dessas aplicacdes, na atualidade, opera individualmente em um
servidor web ou em uma maquina local como ¢ o caso das plataformas de alinhamento de
sequéncias e utiliza de todos os recursos disponiveis da maquina sem ter garantias de execucao
em um ambiente proprio e que possa fornecer o total suporte para a realizacdo das suas

respectivas tarefas.

As principais contribui¢des deste trabalho para o grupo de pesquisa sdo: a) a criacao de
um ambiente solido e conceituado, para aplicagdes de bioinformatica, b) os containers sao uma
vertente de interesse do grupo, em particular, por sua capacidade de ser escaldvel e ajustavel as
necessidades do grupo, e por fim, c) a necessidade de descobrir, qual ambiente tem melhor

desempenho para as ferramentas de alinhamento.

1.3 OBJETIVOS DA PESQUISA

Este projeto tem como principal objetivo realizar uma analise comparativa visando
avaliar os principais containers disponiveis para aplicacdes de bioinformatica, em particular,
alinhamentos de sequéncias que sdo essenciais para o desenvolvimento das aplica¢des do

grupo de pesquisa G2BC.

Os objetivos especificos tracados para a execugdo deste trabalho foram: a) selecionar
as aplicacdes ja realizadas de interesse do grupo de pesquisa G2BC e/ou plataformas de
alinhamento sequencial para a avaliagdo do comportamento em ambiente de container, b)
definir os critérios de métricas do ambiente de container, c) implementar o ambiente de
experimentacao para a testagem das ferramentas e por ultimo, d) analisar o desempenho das
ferramentas do grupo de pesquisa nos ambientes de containers e definir a partir dos dados

coletados qual melhor se encaixa as necessidades do grupo.
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1.4 ESTRUTURACAO DO TRABALHO

O capitulo 2 constituido pela fundamentacdo tedrica, traz os conceitos principais a
respeito do que ¢ a bioinformdatica e as suas vertentes de aplicagdes, € assim como as

dificuldades enfrentadas na area.

O capitulo 3 discute os conceitos do que sdo os containers, como eles funcionam, como
¢ sua arquitetura, e quais seus pontos fortes e fracos comparados com outros e como eles se

aplicam para ferramentas de bioinformatica.

A metodologia de pesquisa Pesquisa Experimental, que alicerca o referencial
metodologico cientifico desta investigacao, ¢ introduzida ao longo do Capitulo 4. Nessa etapa
do trabalho evidenciamos o porqué desta metodologia ser a mais adequada para conduzir a
pesquisa e comparamos as etapas do processo com o que ja foi realizado e o que devera ser

feito para concluirmos o projeto.

Por fim, o capitulo 5 aborda os resultados da pesquisa envolvendo e o que se pode
extrair dela para aplicagdes futuras envolvendo as areas de bioinformatica e virtualizagdo do

sistema operacional.



18

2.0 BIOINFORMATICA: CONCEITOS E APLICACOES

A bioinformaética ¢ um campo cientifico recente ¢ em constante evolucao. Trata-se de uma
vertente que emprega solucdes tecnoldgicas para lidar com dados biologicos, englobando
atividades como aquisicdo e armazenamento de informagdes bioldgicas, extracdo de
conhecimento de conjuntos de dados, busca em bancos de dados, andlise e interpretagdo desses
dados, bem como modelagem e desenvolvimento de produtos (CAN.T, 2013).

O crescimento da industria de bioinformatica ¢ imprescindivel trazendo mudancas e
avangos em escala global em areas como modelagem molecular, caracterizacdo de doengas,
descobertas farmaceéuticas, cuidados clinicos de satde, forense e agricultura (RAO et al, 2018) .

As principais aplicacdes referentes a drea de bioinformatica sdo: a identificagdo dos genes,
encontrar grupos de sequéncias relacionadas para desenvolver modelos correspondentes, a
realizacdo de alinhamentos de sequéncias semelhantes e a geracdo de arvores filogenéticas para
investigar as relagcdes evolutivas; localizar todos os genes e proteinas de um genoma a partir de
uma sequéncia especifica de aminodacidos; e previsao de sitios ativos nas estruturas proteicas para
permitir a ligagdo de moléculas de medicamentos. (RAO et al, 2018).

Outro enfoque muito importante ¢ sobre a importancia dos alinhamentos de sequéncias
para a bioinformdtica porque ao alinhar sequéncias, podemos reconstruir arvores genealdgicas
que tracam a historia evolutiva da vida na Terra. Isso nos permite explorar as relagdes de
parentesco entre diferentes espécies, entender como os genes sdo herdados e compartilhados, e
descobrir as bases moleculares das caracteristicas e doengas humanas (AL-ABSI e KANG, 2015).

O alinhamento de sequéncias também desempenha um papel crucial na anotagdo de
genomas, permitindo-nos identificar genes especificos, regides regulatorias e elementos-chave
para o funcionamento dos organismos.

No entanto, para a realizagdo dessas atividades a integragdo de dados e a padronizagdo de
ferramentas na area de bioinformatica desempenham um papel de suma importancia no sucesso
de estudos de associacdo e ligagdo.

Ter uma fonte de dados totalmente rastreavel ¢ de extrema importancia, ja que
frequentemente os pesquisadores se deparam com anomalias nos dados em estagios avangados, o
que pode demandar muito tempo para ser resolvido em uma infraestrutura que ndo favoreca a

integragao dos dados.
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Outro fator que deve ser levado em consideracao descrita por Kadri et al (2022) ¢ que, a
medida que os softwares que manipulam dados e informagdes de bioinformética se tornam mais
complexos e completos, mais dificil serd uma padronizagdo de escalabilidade, reprodutibilidade,
seguran¢a das informagdes e gerenciamento de dependéncias necessarias para cumprir 0s seus
objetivos .

Segundo Kwon, Kim & Ahn (2018) as principais razdes para ter tantos problemas para
utilizar as ferramentas de bioinformadtica sdo devido as ferramentas serem feitas e testadas em
versoes especificas e em diferentes sistemas operacionais além de necessitar de dependéncias
adicionais e muitas vezes requer sistemas de arquivos distribuidos e configuracdes RAID.

Conforme essa problematica continua ocorrendo os métodos de virtualizagdo comegaram
a ser cogitados e utilizados para a resolucao daquele sistema em especifico mas nunca houve uma
padronizagdo devido a cada método ser unico e se ¢ o mais apropriado para a ferramenta em
questao.

A principal meta do grupo de pesquisa G2BC ¢ impulsionar as pesquisas do grupo,
elevando a UNEB a um nivel de destaque nas areas de pesquisa de bioinformatica fingica e viral.
Por fim, a cria¢@o de aplicagdes web de bioinformatica voltadas para fungos e virus contribui para
abordar os desafios globais contemporaneos. Dentro desse contexto, a consolidagdo do
Laboratorio de Bioinformatica emerge como um elemento fundamental para o avanco das
pesquisas em Bioinformatica e Biologia Computacional.

Mediante a grande quantidade de dados biologicos disponiveis nos tempos atuais, torna-se
necessario, o uso de ferramentas e aplicativos baseados em algoritmos sofisticados e eficientes,
desenvolvidos na area de bioinformatica. Além disso, € necessario O acessoO a recursos
computacionais de alto desempenho, para alcangar resultados em tempo razoavel.

Devido as preocupagdes relacionadas ao armazenamento e padronizacdo de dados das
ferramentas, o0 G2BC prop0s a ado¢do de um Servidor Privado. Este servidor viabiliza a execugao
de projetos de pesquisa aplicada, hospedando Aplicacdes Web de Bioinformatica desenvolvidas
pelo grupo. Essas aplicacdes serdo disponibilizadas como servigos publicos e gratuitos para a

comunidade cientifica de todo o mundo.
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2.1 ALGORITMOS DE ALINHAMENTO

O grupo de pesquisa G2BC, visa algoritmos com melhores desempenho tanto por
questdes de menores tempos de execugao decorridos, quanto por menor gasto computacional por
partes desses algoritmos. Com base nessas demandas, foram selecionados algoritmos que possam
discorrer de grandes sequéncias de dados virais e fungicos e, que possuam uma alta taxa de
eficiéncia comprovada.

De acordo com KATOH (2013) o algoritmo de alinhamento progressivo da ferramenta
MAFFT ¢ um método para alinhar multiplas sequéncias de DNA ou RNA. O algoritmo opera na
construgdo do alinhamento de forma incremental, comegando com um par de sequéncias e
adicionando novas sequéncias uma de cada vez.

O algoritmo utiliza duas técnicas fundamentais para a realizagdo dos alinhamentos, sdo
elas: a) Identificacdo de regides homologas na qual, o algoritmo a utiliza para identifica¢dao de
regides homologas entre as sequéncias. As regides homodlogas sao regides que compartilham uma
sequéncia similar de genes, b) Alinhamento das regides homologas com o qual, o algoritmo
realiza alinhamento de pares de sequéncias para alinhar as regides homologas. O algoritmo de
alinhamento de pares de sequéncias utilizado pelo MAFFT ¢ o alinhamento local, que ¢ mais
adequado para alinhar sequéncias que ndo compartilham uma sequéncia similar.

Segundo KATOH (2013) o algoritmo de alinhamento progressivo do MAFFT ¢ um
algoritmo eficiente e eficaz. E um dos algoritmos de alinhamento multiplo mais utilizados, e é
frequentemente usado em estudos de filogenia e bioinformatica.

Outro algoritmo que ndo passou despercebido ¢ “Super 5 da Muscle ¢ um dos algoritmos
de alinhamento multiplo mais utilizados, e ¢ recorrentemente utilizado em estudos de filogenia e
bioinformatica.

Este algoritmo funciona construindo o alinhamento de forma incremental assim como o
alinhamento progressivo, € inicia, com um conjunto de cinco sequéncias e adicionando novas
sequéncias uma de cada vez. O algoritmo também utiliza de duas técnicas principais como: a)
Alinhamento local em que, o algoritmo utiliza um algoritmo de alinhamento local para alinhar as
regides homologas entre as sequéncias, b) Estratégia de refinamento na qual, o algoritmo utiliza
uma estratégia de refinamento para melhorar o alinhamento. A estratégia de refinamento consiste
em mover as sequéncias no alinhamento para melhorar a pontuacdo do alinhamento

(EDGAR.R.C, 2021).
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Ambos os algoritmos foram escolhidos por possuem pontos em comuns relevantes para o
grupo G2BC como eficiéncia na qual, os dois podem alinhar grandes conjuntos de sequéncias em
um tempo relativamente curto, eficadcia em que, ambos produzem alinhamentos precisos, mesmo
para sequéncias com baixa similaridade, e por fim, flexiveis ja que, podem ser adaptado para

diferentes tipos de sequéncias e aplicagdes conforme as necessidades do grupo de pesquisa.

2.2 PRINCIPIOS DOS CONTAINERS E SUA ARQUITETURA

Os containers sao uma forma de virtualizagdo ao nivel de sistema operacional com o
intuito de fornecer isolacdo e gerenciamento de recursos para que os aplicativos sejam
executados independente do ambiente de hospedagem. (R. R. YADAYV, E. T. G. SOUSA, G. R.
A. CALLOU, 2018).

Segundo Gordin (2021) Os containers sao a solugao mais utilizada para implantar e
gerenciar software na nuvem. S@o Uteis para abstrair aplicativos do ambiente fisico em que

estdo sendo executados.

Nas palavras de Gordin (2021) muitas empresas como Youtube, Facebook e Google ja
comegaram a usar essa solucao porque eles sdo capazes de implantar software de maneira mais

eficiente e escalar o negdcio com flexibilidade e poténcia sem precedentes.

Um container nada mais ¢ do que pacotes auto contidos sem a necessidade de um
sistema operacional instanciado por completo com suas proprias bibliotecas e imagens que

permitem multiplas operagdes entre camadas (PAHL et al, 2017).

E disseminada uma perspectiva que os estudos a respeito dos containers sio tdo
recentes que nao se pode determinar estritamente o tipo de servico em nuvem mais adequado
para os mesmos ja que, com determinados estudos, métodos e praticas as aplicagdes dos
containers podem ser tanto usadas para infraestrutura como servigo quanto para plataforma

como servico (PAHL et al, 2017).



Apesar de se tratar de um estudo comparativo entre maquinas virtuais € containers, ele
evidencia a perspectiva de que, em determinados cenarios e com base nas métricas
apresentadas, a aplicacdo de containers pode ser pratica e funcional (RUA, KAJA e

KAKADIA, 2014).

Segundo Bernstein (2014), a maioria das solugdes dos containers sdo baseadas nas
técnicas do Linux LXC ou containers Linux como é mais conhecido ja que, o sistema fornece
mecanismos para operar o kernel e isolar processos mesmo que seja em um sistema

compartilhado.

Os containers sao construidos a partir de imagens, que sdo pacotes leves e portateis
contendo neles a fundagdo do container , o sistema operacional e as bibliotecas necessarias.
ApOs a escolha da imagem um arquivo de texto (writable file) ¢ criado e dentro do mesmo, ¢
descrito os os comandos necessarios para configurar e personalizar a imagem com base em

suas necessidades (PAHL et al, 2017).

Por fim, apds o container ler o arquivo de texto, o mesmo executa cada instru¢ao no
contexto de um novo container temporario, criando camadas incrementais. Cada instrugao é
executada e seu resultado ¢ armazenado em uma camada separada (PAHL et al, 2017). Essas
camadas sdo empilhadas para formar a imagem final do container como pode ser visto na

figura 1.

Figura 1 - Virtualizagdo utilizando Containers
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Fonte — Fonte: Adaptado de Morabito (2017)
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2.3 TECNOLOGIAS DE CONTAINERS

Separamos nesta se¢do as principais tecnologias de containers utilizados em
bioinformatica com os resultados das bases cientificas durante o processo da revisdao

sistematica, sdo eles: Docker, Singularity, BioContainers e Podman.

No decorrer das subse¢des, serdo explicados o funcionamento de cada tipo de
container, como sua arquitetura ¢ definida, e suas possiveis fragilidades em compara¢ao com

outros containers.

2.3.1 DOCKER

Os containers Docker tém recebido um nivel crescente de atengdo por parte da
comunidade cientifica, pois eles permitem que aplicativos sejam executados em um pacote
isolado e autocontido, que pode ser distribuido e executado de maneira eficiente em uma
variedade de plataformas de computagdo, de forma portatii (GERLACH et.al, 2014;
BOETTIGER, 2015).

Uma das principais vantagens da utilizagdo do Docker ¢ substitui¢ao de uma instalagdo
complicada de varios softwares, com suas dependéncias complexas, a partir de uma unica
imagem pré-configurada e pronta para ser executada. Essa imagem contém todos os

softwares necessarios e suas configuragdes correspondentes.

Outra vantagem do Docker ¢ que ele executa cada processo em um ambiente isolado,
criado a partir de uma imagem imutével. Isso evita conflitos com outros programas instalados
no ambiente de hospedagem e garante que cada processo seja executado em uma
configuragdo de sistema previsivel, que ndo pode ser alterada devido a erros de configuracao

de software, atualizag¢des do sistema ou erros de programacao (PAHL et al, 2017).

Além disso, os containers Docker possuem uma excelente capacidade de
escalonamento, o que significa que é possivel executar varias instdncias do mesmo aplicativo
simultanecamente ¢ de forma isolada. Os mesmos tém um tempo de inicializagdo rapido e
exigem um baixo consumo de recursos, o que os torna apropriados para serem implantados

em grande escala.
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No cendrio das plataformas de container disponiveis, o Docker estd se consolidando
como o ambiente padrao para a rapida composi¢ao, criacao, implantacao, dimensionamento e

monitoramento de aplicativos no sistema operacional Linux (NULKANI et al. 2018).

O processo de criacdo dos containers docker é muito semelhante ao descrito na se¢ao
anterior j& que o mesmo utiliza a estrutura adaptada para o linux arquitetura baseada em
namespaces ¢ cgroups do Linux para fornecer isolamento de processos e recursos entre os
containers e o sistema operacional. Isso permite que os mesmos compartilhem o mesmo
kernel do sistema operacional, mas tenham ambientes isolados para executar o aplicativo. E

outra diferencga € o tipo de arquivo de texto utilizado pelo mesmo, chamado de "Dockerfile".

O Dockerfile deve conter uma série de instru¢des que descrevem os passos necessarios
para construir uma imagem de container. Essas instru¢des incluem comandos para a
instalacdo de pacotes, a copia de arquivos para dentro do container, e a configuragdo de

variaveis de ambiente.

Em contrapartida aos pontos fortes de aplicabilidades, as vulnerabilidades presentes no
sistema docker mostradas pelo autor, Martin et al (2018) podem ser tratadas, e mitigadas para
prevenir possiveis ameagas como por exemplo, falhas de seguranga em bibliotecas, sistemas
operacionais desatualizados e configuragdes inadequadas de imagens que poderiam resultar

em mal funcionamento do container.

2.3.2 SINGULARITY

De acordo com Kadri (2022), o singularity ¢ uma plataforma de container de codigo
aberto que oferece recursos para criar, executar e gerenciar containers. Sua €nfase esta na
portabilidade e compatibilidade, especialmente em ambientes cientificos e de computacao de

alto desempenho .

O Singularity foi projetado para permitir que cientistas e pesquisadores executem suas
aplicagdes e experimentos em diferentes ambientes computacionais, sem precisar modificar

ou adaptar seu codigo.
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O Singularity ¢ uma plataforma de container totalmente independente, projetada para
garantir seguranga ¢ flexibilidade ao executar containers em ambientes de HPC (KADRI,

2022).

Uma caracteristica fundamental do Singularity é sua capacidade de executar containers
em um modo com maior acesso, comumente conhecido como modo “privilégio”, permitindo
que o container tenha acesso a determinados dispositivos e recursos de hardware do sistema
hospedeiro. Isso faz do Singularity uma escolha popular entre cientistas e pesquisadores que
necessitam executar aplicagdes com requisitos especificos de hardware ou que dependem de

bibliotecas e configura¢des personalizadas.

Dessa forma, a estrutura de seguranca do Singularity, quando comparada a outros
containers como o Docker, que utiliza o0 modelo cliente-servidor, difere-se ao ndo conceder
automaticamente confianga a todos os associados ao servidor (daemon) para operar, criar e

alterar um container.

Segundo Kadri (2022) uma das caracteristicas de seguranca chave do Singularity ¢
que o usuario dentro do container ¢ 0 mesmo usudrio que o iniciou, € ndo ¢ necessario ter
acesso de root para executar os containers . Isso garante a seguranga, pois 0s containers sao
executados com as permissdes do usuario que os iniciou, evitando a necessidade de
privilégios elevados que poderiam comprometer a confiabilidade e seguranca do sistema

conforme ¢ mostrado na figura 2 a seguir.
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Figura 2- Modelo de estrutura do container singularity
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Fonte: Akalanka Bandara Mailewa (2017)

2.3.3 BIOCONTAINERS

Os containers de bioinformatica, em especial os BioContainers, servem para facilitar a
analise escalavel desses dados, fornecendo um ambiente isolado e portatil para executar as

ferramentas de analise (RIVEROL e MORENO, 2019) .

O mesmo ainda retrata as maiores dificuldades enfrentadas pela comunidade de
bioinformatica como disponibilidade do software, reproducdo dos resultados e

implementagdo do ambiente que foram sanadas pelos BioContainers.

Os BioContainers, sdo como uma iniciativa de padroniza¢do e compartilhamento de
software para a 4area da bioinformatica com um estudo mais detalhado destacando as
vantagens do uso de containers, como a simplificagdo da instalagdo e configuracdo de
software, a eliminacdo de conflitos de dependéncias e a facilitagdo da colaboragao cientifica

(LEPREVOST et al, 2017).

A arquitetura dos BioContainers fundamenta-se em tecnologias de containers, como o
Docker e o Singularity, mencionados anteriormente. No entanto, vale destacar dois outros

componentes. Primeiramente, os BioContainers recebem atualizagdes de pacotes e defini¢des
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de ambiente pré-programadas, voltadas especificamente para ferramentas de bioinformatica,
ja conceituadas no mercado, diferente dos outros containers, que possuem ambientes voltados
para diversos tipos, € sdo armazenadas como arquivos gravaveis. Além disso, as ferramentas

e a criacdo de contéineres sdo gerenciadas por meio do GitHub (LEPREVOST et al, 2017).

A segunda ¢ o BioContainers Registry, uma plataforma centralizada e automatizada
que simplifica a descoberta de containers e impede que os usuarios precisem crid-los desde o

inicio, visando padronizar os containers existentes na plataforma.

Na figura 3 a seguir, usudrios, membros da comunidade cientifica, desenvolvedores
e/ou contribuidores realizam a interacdo com o ambiente BioContainers Registry na qual
realizam solicitagdes, downloads, uploads e criagdes de imagens ou ambientes

pré-configurados para aplicagdes de bioinformatica.
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Figura 3: Arquitetura comunitéria dos Biocontainers
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2.3.4 PODMAN

Outra alternativa de container a ser utilizada nessa pesquisa ¢ o Podman, uma

(GANTIKOW, WALTER e REICH , 2020).

plataforma de containers, em ambientes de computacdo de alto desempenho (HPC)

Em seu trabalho os autores Gantikow, Walter e Reich (2020) investigam a

facilidade de uso.

funcionalidade do Podman em permitir a execu¢do dos containers sem a necessidade de

privilégios de root, o que oferece vantagens significativas em termos de seguranca e



Além disso, Gantikow, Walter e Reich (2020) comparam a compatibilidade do Podman
com as interfaces de gerenciamento de containers existentes, como o Docker, e destaca

recursos ¢ funcionalidades que tornam o Podman uma opgao viavel para ambientes de HPC.

A arquitetura do Podman se baseia em processos separados. Ao contrario do Docker,
que depende de um daemon centralizado (usado para descrever o processo em segundo plano
que gerencia e controla a execucdo de containers), o Podman opera de maneira distribuida.
Cada container no Podman ¢ executado como um processo individual no sistema
operacional. Essa abordagem dispensa a necessidade do Docker Daemon, o qual seria
responsavel por atender solicitagdes para criar, iniciar, parar e gerenciar containers. Além
disso, os containers do Podman, podem ser executados no contexto de um usuario normal,

eliminando a exigéncia de privilégios de root.(GANTIKOW, WALTER e REICH , 2020).

O Podman utiliza recursos do kernel Linux, como namespaces e cgroups, dois recursos
fundamentais do kernel Linux que desempenham papéis importantes na virtualizacdo e
isolamento de processos. Eles sdo essenciais para a funcionalidade dos containers no
ambiente Linux.. Fornecendo assim uma camada de isolamento entre recursos do sistema,
identificadores de arquivo, limites e politicas para recursos de processos e sistemas de

arquivos.

O Podman utiliza os mesmos formatos de arquivos de imagens do Docker podendo

compartilhar muitas funcionalidades das imagens do sistema de containers Docker.

Esses sao os métodos de virtualizacdo ao nivel de sistema operacional selecionados
para as nossas pesquisas devido as suas grandes aplicabilidades e variedades de
implementagdes de diversos tipos de ferramentas assim, como uma quantidade de material

disponivel apresentado consistente.

ApoOs o levantamento de todo o material cientifico coletado, com base no referencial
teorico encontrado, e pelas necessidades do grupo, em integrar suas aplicagdes em ambientes
mais conceituados e com maior suporte oferecido pelas plataformas, as tecnologias de
containers adotadas para os cenarios de testes sdo os containers docker, por serem
consolidados e frequentemente usado por grandes institui¢cdes de renome, além de possuir um
grande respaldo cientifico, com diversos artigos publicados a seu respeito, mostrando sua

eficacia.
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A outra ferramenta adotada para a realizagdo dos testes foi o singularity, na qual tem
como proposta, alta performance em ambientes cientificos, o que € propicio para com as
intengdes e interesses do grupo de pesquisa, além de possuir artigos cientificos relevantes que

apontam sua eficiéncia tanto em desempenho quanto em portabilidade.
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3.0 - METRICAS AVALIATIVAS

Os containers fornecem uma série de funcionalidades praticas relacionadas ao uso do

ambiente, sdo essas caracteristicas:

Portabilidade - Os containers permitem que o software desejado seja executado em

diversos ambientes de maneira consistente (M. G. XAVIER e F. D. ROSSI, 2015).

Eficiéncia - Pelo fato dos containers utilizarem do mesmo Sistema operacional do usuario,
as aplicagdes se tornam mais leves em termos de recursos gastos em comparagdo a outros

métodos de virtualizacao (PAHL et al, 2017).

Geréncia de dependéncias - Os contéineres facilitam o gerenciamento de aplicativos e

executam multiplas instincias de aplicativos em um unico sistema (PAHL et al, 2017).

Escalabilidade - Os containers permitem a replicacdo de aplicativos e servigos, assim, 0s
usudrios podem aumentar ou diminuir a escala de aplicativos com rapidez e facilidade, conforme

necessario (M. G. XAVIER e F. D. ROSSI, 2015).

Isolamento de recursos - Uma das suas principais fun¢des ¢ manter o nivel de isolamento
entre aplicativos, garantindo que as alteragdes feitas em um container ndo afetem outros

containers ou o sistema host (PAHL et al, 2017).

Seguranga - Medidas de seguranca implementadas, como isolamento de processos, gestdo

de permissdes e protecao contra ameagas externas (MARTIN et al , 2018).

Os recursos mais frequentemente examinados para avaliar o desempenho de sistemas
computacionais sao a unidade central de processamento, a memoria de acesso aleatorio, a
conexao de rede e o dispositivo de armazenamento em disco (R. R. YADAV, E. T. G. SOUSA, G.
R. A. CALLOU, 2018).

Os parametros que sdo utilizados para avaliar o gasto computacional de recursos tanto de
maquinas virtuais quanto de containers sao: Taxa de utilizacdo de CPU, tempo de execugao, taxa
de utilizacdo de memoria e utilizacdo média de nticleo de CPU (JHA, D. N. et.al 2019) e (HU, G.,
ZHANG, Y, & CHEN, W, 2019).

A taxa de utilizagdo de CPU esta diretamente ligada ao grau de disponibilidade do recurso
de processamento do sistema. O tempo de execugdo trata do tempo para se concluir uma
determinada tarefa do sistema. A taxa de utilizagdo da memoria denota a quantidade de memoria

usada por um determinado sistema em uma determinada unidade de tempo. A utilizagdo média de
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nicleo de CPU esta diretamente ligada com a taxa de utilizacdo de CPU e, que denota em saber o
gasto individual de um nucleo em um determinado periodo de tempo (R. R. YADAYV, E. T. G.
SOUSA, G. R. A. CALLOU, 2018) e (M. G. XAVIER e F. D. ROSSI, 2015).

Para a realizagdo dessa analise de desempenho de sistemas geralmente sdo utilizados
benchmarks, um conjunto de utilitarios especializados utilizados para avaliagdes de desempenho.
Eles oferecem ao usudrio a capacidade de ajustar varidveis como, o numero de threads ou o
tamanho do arquivo em testes que envolvem a leitura de disco (M. G. XAVIER e F. D. ROSSI,
2015).

Existem varios benchmarks disponiveis no mercado, especialmente para sistemas
operacionais Linux, como o Sysbench, I0Zone, ¢ o Build Apache (M. G. XAVIER e F. D.
ROSSI, 2015).

A escolha do Sysbench ¢ muito promissora devido a sua capacidade de adaptar as cargas
de trabalho e sua ampla cobertura de recursos computacionais avaliados. Este utilitario ¢ eficaz
para medir os tempos totais de resposta de solicitagdes em relagdo a varios componentes do
sistema.

Outras escolhas para ferramentas de monitoramento foram cogitadas e analisadas como
htop, top,iostat, iotop e perf entre outros, com o intuito de coletar o maximo de informagdes de

desempenho relevantes para a execugao desse trabalho.

3.1 - TRABALHOS RELACIONADOS

Esta secdo retrata trabalhos que estdo relacionados com andlises comparativas entre
containers € maquinas virtuais. As meétricas estabelecidas entre os paralelos serdo levadas em
consideragdo para compararmos diferentes tipos de containers.

O estudo de BARIK et al (2016) com seus colegas abordaram a comparacdo entre
maquinas virtuais e containers em ambientes de nuvem. Eles descobriram que as maquinas
virtuais demonstraram sobrecargas significativas, impactando consideravelmente o desempenho
global da virtualizagdo. Em contraste, os containers revelaram minimas indicacdes de sobrecarga.
Em resumo, os resultados indicaram que os containers superaram ligeiramente as maquinas
virtuais, com a diferen¢a sendo notavel em uma escala reduzida. No entanto, o estudo careceu de

uma metodologia claramente definida para a comparagdo de desempenho entre os dois.
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No estudo de XAVIER et al (2015) e sua equipe, examinaram como o desempenho de um
sistema pode ser afetado pela presenga de dois containers. Eles optaram por empregar os bancos
de dados Oracle e MySQL para simular diversas cargas de trabalho no sistema. Isso foi realizado
utilizando o Swingbench e o Sysbench para simular transagdes online, como pedidos novos,
pagamentos e controle de estoque. A métrica primdria escolhida para a andlise foi o numero de
transacoes.

As cargas de trabalho se assemelham a atividades comuns em ambientes de comércio
eletronico, incluindo a entrega de pedidos e a criacao de novos pedidos. No primeiro cenario, um
container se dedicava a tarefas especificas enquanto o outro permanecia ocioso. Foram
monitorados recursos fisicos individuais (CPU, disco e memoéria RAM) e os dados
correspondentes foram registrados. Em um segundo estdgio, ambos os containers foram
submetidos a cargas de trabalho, e métricas adicionais foram coletadas.

As descobertas indicaram que, em ambientes que empregam containers, a combinac¢do de
cargas de trabalho que afetam o disco de armazenamento e a memoria nao ¢ recomendada quando
os containers estao hospedados na mesma maquina fisica. Este estudo ressalta a importancia de
considerar cuidadosamente a distribuicdo das cargas de trabalho ao implementar solugdes
baseadas em containers.

No artigo de Yadav, Sousa e Callou (2018) foi sugerida uma andlise comparativa entre o
desempenho de maquinas virtuais e containers. Com o intuito de alcancar esse objetivo,
propde-se uma abordagem metodoldgica que permita a comparacdo desses ambientes. A
tecnologia de maquinas virtuais opera por meio de um hypervisor, enquanto a solugao baseada em
containers agrega as aplicacdes junto de suas bibliotecas e arquivos de sistema, dispensando a
necessidade do hypervisor.

No estudo de Jha et.al (2019) foi investigado o desempenho de containers Docker
executando microsservicos HPC distintos. Os autores estdo particularmente interessados em
como a interferéncia dentro do container e entre containers afetam o desempenho. Eles também
examinam as variacoes de desempenho nos containers Docker quando grupos de controle
(cgroups) sdao usados para limitacdo de recursos. Os autores usaram a Metodologia de
Experimento de Avaliagdo de Nuvem (CEEM) para realizar seus experimentos. CEEM ¢ uma
metodologia para realizar experimentos repetiveis e confidveis em ambientes de nuvem. Os
autores usam o CEEM para definir seu design experimental, coletar dados e analisar resultados.

No geral, o artigo fornece conhecimentos valiosos sobre o desempenho dos
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microsservicos HPC em ambientes de container. As descobertas dos autores podem ser usadas
para orientar o desenvolvimento de microsservicos HPC na nuvem.

No artigo os autores Kumar e Thangaraju (2020) compararam o desempenho de dois
runtimes de containers: RunC e Kata. RunC ¢ o runtime padrao do Docker, enquanto Kata ¢ um
runtime leve que usa uma leve virtualizacao para melhorar a seguranga.

Os autores conduziram uma série de experimentos para comparar o desempenho do RunC
e do Kata. Os experimentos mediram as seguintes métricas:Uso da CPU,uso da memoria,laténcia
de rede e throughput de rede. Com os resultados, os autores concluiram que o RunC supera o
Kata na maioria dos experimentos. No entanto, o Kata tem algumas vantagens sobre o RunC. Por
exemplo, o Kata fornece mais seguranca que o RunC e pode ser usado para executar containers
que exigem isolamento de hardware.

No artigo de Hu, Zhang e Chen. (2019) Os autores realizaram uma avaliacdo de
desempenho detalhada do Singularity comparando-o ao native usando uma série de benchmarks,
incluindo HPL, STREAM e OSU Micro. Também foram realizadas outras quatro aplicagoes HPC
tipicas para validar ainda mais o impacto no desempenho do Singularity. Os resultados dos
experimentos mostram que o container pode alcangar resultados de desempenho préoximo ao
native em aplicagdes MPI e/ou GPU paralelas.

Apos a selecdo, leitura e aprofundamento do conteudo analisado nos artigos conclui-se
que os containers possuem uma aplicagdo pratica em qualquer area de estudo, fornecem um
ambiente proprio com o maximo de performance igual ou superior a outros métodos de
virtualizacdo, e muitas métricas de desempenho desses artigos podem ser usados para diversos
cenarios de diversas aplicagdes como € o caso da proposta deste trabalho.

Foi constatado que, em nenhum dos trabalhos relacionados, os containers foram utilizados
em conjunto com ferramentas de bioinformatica. Isso gera varias duvidas para diversos grupos de
pesquisa cientifica, incluindo o G2BC, e para usudrios que fazem uso de ferramentas de
bioinformatica. A pergunta que se coloca é: qual container oferece o melhor desempenho para

atender as minhas necessidades?.
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4.0 - DESCRICAO DO PROJETO

O objetivo deste trabalho ¢ realizar uma analise comparativa dos desempenhos de
diferentes contéineres, utilizando métricas derivadas de artigos referenciados. A intengdo € testar
a eficiéncia e o desempenho desses contéineres em relagdo a ferramentas de alinhamento
sequencial em bioinformatica, especificamente o MAFFT e o MUSCLE.

A métrica escolhida para avaliagcdo ¢ a eficiéncia, considerando diversos fatores. Este
trabalho propde comparar o consumo computacional de ferramentas de alinhamento em
ambientes de containers, excluindo consideragdes como portabilidade, isolamento de recursos,
seguranga, gerenciamento de dependéncias e escalabilidade, que ndo sdo abordadas neste
experimento. Um segundo fator relevante ¢ a limitacdo de tempo para aplicar uma variedade
extensa de cenarios de mudangas, o que inviabiliza a consideracao dessas métricas avaliativas.

Varias ferramentas foram levadas em consideragdo, inclusive, ferramentas de benchmark
e de monitoramento. No entanto, no cendrio aplicado, a utilizacdo de um benchmark nao ¢ viavel
devido a questdes da natureza da ferramenta. Os benchmarks realizam um conjunto unitario de
testes com cargas de trabalho para medir a capacidade total do sistema mas, a ferramenta ndo
pode monitorar em tempo real e nem coletar informagdes de programas em tempo real, ou seja
haveria dois programas dentro do container em execucao ¢ que nenhum poderia interagir com o
outro.

Cada uma das ferramentas de monitoramento de desempenho disponiveis citada
anteriormente, individualmente ndo analisam a completude do sistema, e seria necessario utilizar
vérias em conjunto para coletar os dados necessarios. Devido a isso a escolha mais apropriada
foi o “nmon” uma ferramenta de monitoramento de desempenho para sistemas Unix-like,

incluindo sistemas operacionais como Linux e AIX.

A sua principal caracteristica ¢ a capacidade de fornecer uma visdo abrangente do
desempenho do sistema em tempo real. Por exemplo, mostra a carga da CPU por nucleo,
detalhando a utilizacao do sistema, usuario, sistema e ociosa. Oferece informagdes sobre o uso de
memoria, incluindo RAM, swap e buffers. Exibe estatisticas sobre a atividade de entrada/saida do
sistema de arquivos. Além disso, pode gerar arquivos de log que podem ser analisados

posteriormente para revisar o desempenho do sistema ao longo do tempo.



36
4.1 - METODOLOGIA DE PESQUISA

A metodologia que predomina esse projeto de pesquisa fundamenta-se na abordagem
conhecida como Pesquisa Experimental. A mesma se caracteriza por manipular diretamente as
variaveis relacionadas com o objeto de estudo com o intuito de testar diversas hipoteses que
estao de acordo com a convicgao de quem estd pesquisando. De acordo com o autor Gil (2008), ¢
definido um esquema para a realizacao de experimentos com a proposta de definir variaveis e
observar o efeito delas sobre o objeto estudado.

Resumidamente, o processo de uma Pesquisa Experimental se dd em uma sequéncia de
passos previamente estipulados, o primeiro passo refere-se a definicado do objeto de pesquisa e
seus objetivos especificos que estipulamos anteriormente no qual ¢ uma comparagao entre dois
sistemas de virtualizacdo de sistemas operacionais para aplicacdes de bioinformatica e que busca
atender as métricas nos proximos passos.

Nesta segunda etapa foi definida pelo nosso referencial tedrico a respeito do que sdo os
containers , como eles funcionam, e quais sao suas funcionalidades.

Nesta terceira etapa sdo definidas as variaveis independentes ¢ dependentes da nossa
aplicacdo sendo as varidveis independentes as que serdo manipuladas e controladas e as
dependentes sdo as que queremos estudar a fim de ver como elas impactam as independentes.

Em paralelo a nossa pesquisa, nosso ambiente de container executa o papel de varidvel
independente e queremos que ele opere a partir das seguintes métricas de desempenho
referenciadas pelos artigos que sdo: tempo de resposta, tempo na fila, taxa de utilizagdo de
recursos e tempos de execucdo (todas essas sdo nossas variaveis dependentes).

O quarta etapa se refere a geragdo de carga de trabalho que as dessas varidveis
independentes sobre as dependentes para a obtengdo da coleta de dados.

E por ultimo a quinta etapa de analise e interpretagdo dos dados. Aqui, sera feito a
organizacdo e tabulacdo dos dados utilizados na etapa anterior assim como sera feito sua
classificagdo junto com um suporte estatistico para melhor precisdo na avaliagdao de cada caso.
Vale ressaltar que, todo esse processo ocorre de maneira encadeada ou seja nao ¢ possivel seguir
para uma proxima etapa sem realizar a anterior. Segue o quadro resumo para ilustrar o passo a

passo da metodologia no diagrama.
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ETAPA 1 Defini¢ao do Objeto de Pesquisa e Objetivos
ETAPA 2 Revisdo Tedrica sobre Containers

ETAPA 3 Defini¢cdo de Varidveis dependentes e independentes
ETAPA 4 Geragao de Carga de Trabalho

ETAPA 5 Analise e Interpretacdo dos Dados

fonte: o autor

A metodologia experimental apresenta uma abordagem cuidadosa e estruturada para
avaliar o desempenho de diferentes containers em um contexto de bioinformatica. Destacam-se a
escolha da Pesquisa Experimental, a defini¢do clara de variaveis, a énfase em métricas relevantes
e a organizacdo logica das etapas. Ao final deste processo espera-se obter resultados
comparativos e precisos para uma tomada de decisdo analitica suprindo assim o objetivo geral da

pesquisa.

4.2 - INSTALACAO DAS FERRAMENTAS DE ACESSO AO AMBIENTE

O ambiente para pesquisa foi disponibilizado pela Geréncia de informatica (Gerinf) e até
o momento, configura-se em: Um servidor de memoria RAM de 32 Gigabytes, 10 nicleos fisicos
de processadores intel Xeon, sistema operacional Debian, armazenamento entre 100 a 200
gigabytes, taxa de internet compartilhada de até 1 gigabyte.

Para acessar o servidor foi necessario um software de cliente vpn para se conectar a rede
privada da Universidade do Estado da Bahia (UNEB), chamado “FortiClient VPN”, nesse
software estabelecemos o tipo de conexdo SSL-VPN (Secure Sockets Layer Virtual Private
Network) que cria uma conexdo segura e criptografada entre o dispositivo do usudrio e a rede
privada, protegendo os dados transmitidos de possiveis interceptagdes ou violagcdes e
preenchemos os campos de gateway remoto direcionando a URL relacionada a instituigdo e, os
campos de usudrio que faz o acesso e a senha.

Apo6s configurar o software de vpn foi necessario um programa para acessar servidores
remotos e dispositivos de rede que executam sistemas operacionais baseados em Linux, e esse

programa recomendado pela (Gerinf) foi o “PuTTY”.
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Foi usado em conjunto um software cliente de codigo aberto para transferéncia dos
arquivos de uma maquina local para um servidor remoto através de protocolos como FTP (File
Transfer Protocol), FTPS (FTP over SSL/TLS), e SFTP (SSH File Transfer Protocol) conhecido

como Filezilla.

4.3 - INSTALACAO DA FERRAMENTA DOCKER

O processo de instalagdo do Docker escolhido foi seguindo o passo no site oficial do
Docker Scout que foi desenvolvido em 2013 por pela empresa Docker, INC. Ressaltando que
todos os comandos do processo de instalagdo e criacao dos containers estdo disponiveis na se¢ao

de Apéndice A. O guia foi instituido da seguinte maneira:

1. Atualizagdo do indice de pacotes. Isso garante acesso as versdes mais recentes dos

pacotes disponiveis.

2. Instalagdo dos pacotes necessarios para permitir o uso de repositorios sobre

HTTPS, que ¢ uma pratica de seguranca recomendada.

3. Adicionar a chave GPG para o repositério oficial do Docker para garantir a

autenticidade e integridade do software que esta sendo baixado.
4. Adicionar o repositorio do Docker ao sistema para que o sistema saiba onde
encontrar os pacotes ¢ para termos acesso ao docker em qualquer diretorio e ao

atualizar os repositorios.

5. Instalar a versdao mais recente dos pacotes do docker e dos containers, que sao os

componentes essenciais.

6. Verificar se o docker esta instalado com comandos basicos.

Terminado todo esse processo o método de virtualizacdo esta pronto para uso € na sua

versao de programa e pacotes devidamente atualizados.
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4.4 - CRIACAO DOS CONTAINERS DOCKER

Foi definido que, para um melhor gerenciamento dos containers e arquivos que estao
presentes neste trabalho, diretérios especificos para cada ferramenta de alinhamento foram
criados e inclusive os arquivos do tipo Fasta que ¢ um formato de arquivo de texto simples
especifico para representar sequéncias de nucleotideos ou aminoacidos foram importados para os
diretérios onde os containers estao. Entretanto, os arquivos que contém as sequéncias nao estao
dentro dos containers. A primeira ferramenta de alinhamento instalada foi o MAFFT, entretanto o
mesmo processo criativo estendeu-se para a ferramenta Muscle. Para a realiza¢do dessas tarefas

alguns passos foram estabelecidos.

1. Foi criado um arquivo de texto com nome Dockerfile.Esse arquivo ¢ utilizado para
definir a imagem com uma série de instrugdes de procedimentos que serao

realizados dentro do arquivo.

2. Sao definidos todos os pacotes, dependéncias e programas que serao instalados

que serdo a ferramenta MAFFT e o nmon.

3. Construcao da imagem a partir do arquivo de texto.

4. E Inicializado a criacdo do volume do container no diretério atual, sem criar um
volume para o container qualquer dado ou informagdes que deveriam ser
armazenadas ou acessadas nao estardo disponiveis, podendo acarretar em
problemas de acesso a arquivos, perda de dados e ou mal funcionamento da

ferramenta ou software que depende desse volume.

5. Dentro do Container os arquivos que estdo no diretorio atual podem ser chamados

a partir dos comandos das ferramentas.
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4.5 - INSTALACAO E CRIACAO DOS CONTAINERS SINGULARITY

O processo de instalacdo do Singularity escolhido foi semelhante ao docker, pois
seguimos a documentacao oficial da Sylabs.io que foi desenvolvido em 2015 pela Sylabs Inc.

Certas condi¢des foram alteradas no processo de criagdo das imagens do singularity, como
¢ um estudo comparativo as imagens do singularity foram transcritas do docker para preservar as
dependéncias, versdes e pacotes dos programas. Vale ressaltar que todos os comandos do
processo de instalacdo e criacdo estdo disponiveis na secdo de Apéndice B. Segue abaixo o

Processo:

1. Diferentemente do docker que foi instalado no sistema, o singularity foi instalado
em um diretorio proprio para gerenciar suas pastas e dependéncias. Essa medida
foi adotada por recomendagdo da documentagdo oficial para o méaximo

aproveitamento do container sem sofrer interferéncias externas.

2. Para compilar o Singularity a partir do codigo-fonte, serd necessario ter o Go
instalado no sistema para garantir que o processo de compilacdo ocorra sem

problemas de dependéncias.

3. Apos a criagdo do diretorio, deve ser baixado o codigo fonte da sua pagina oficial

do github.

4. Por fim, a partir do codigo fonte baixado, instalar o singularity com suas

dependéncias e pacotes ja atualizados.

5. Exportar a imagem docker em um tipo de arquivo de formato tar (feito para

arquivar dados baseados em unix).

6. Converter a imagem desejada do formato tar para o formato sif que € especifico do

singularity.

7. Por ultimo criar o volume dentro do proprio container para receber as informagoes

e parametros a respeito das ferramentas de alinhamento e de monitoramento.
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Terminado todo o processo de configuragdo e criacdo de ambos os containers, partimos
para nossa proxima etapa de cenarios de testes na qual submetemos os containers a diversos testes

de performance. Segue abaixo a figura 5 para elucidar a organizacao do servidor de testes.

Figura 4: Modelo de representacdo da arquitetura organizacional do servidor.
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Fonte: o autor
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4.6 DIFICULDADES PRESENCIADAS NO PROJETO

Durante todo o processo de instalacio das ferramentas de virtualizagdo do sistema
operacional e, o proprio manuseio dos softwares instalados, houve complicacdes a serem levadas

em conta. Sdo eles:

e URLs de Paginas de conteudo invalidas - Para se ter acesso ao conteudo de um
repositorio necessita-se que as informagdes que direcionam ao mesmo estejam
corretas e atualizadas. No entanto, durante as instalagdes do container singularity e

da ferramenta Muscle tiveram problemas referentes ao enderecamento das paginas.

e Varios containers de diferentes imagens em um uUnico diretéorio - Como foi
informado previamente, cada ferramenta de alinhamento foi instalada em um
diretorio proprio para que suas respectivas imagens nao sejam compartilhadas ou
sobrepostas por outros containers por engano. Além de evitar um volume

desnecessario de dados concentrado de dados no diretorio.

e Versdes Diferentes de uma ferramenta podem alterar suas linhas de comando -
Nesse caso em especifico se deveu no caso do Muscle que, primeiramente estava
na sua versao: muscle v.3.8.31 e apds uma atualizagao em sua imagem Dockerfile
passou para: muscle v.5.1 o que trouxe novas mudancas de otimizagdo mas

também mudanca de comandos mais basicos para realizar os alinhamentos.

e Tentar utilizar o container sem criar o volume - Sem um volume configurado, ndo
¢ possivel compartilhar dados, arquivos de entrada e saida, logs, ou qualquer outro
tipo de dado que precise ser compartilhado entre o ambiente do container e o

sistema host o que ¢ fundamental para o nosso trabalho.
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5.0 CONSTRUCAO DO CENARIO DE TESTES

A se¢do da construcdo do cenario de testes ¢ fundamental para a compreensdo do que foi
analisado, assim como, a justificativa das suas ferramentas e métricas que sdo levadas em
consideragdo. Portanto, a construgdo cuidadosa do cenario de testes € essencial para assegurar a
validade, a relevancia e a utilidade dos resultados obtidos em experimentos ¢ avaliacdes de
desempenho.

Primeiramente, ¢ necessario o discernimento entre as duas ferramentas de alinhamento,
muscle e o mafft, pois, apesar de realizarem as mesmas atividades, os algoritmos para atingir as
etapas de cada uma sdo diferentes, o que pode impactar diretamente nas métricas do trabalho
como tempos de execugdo e utilizagdo de recursos.

O mafft € uma ferramenta que realiza multiplos alinhamentos de sequéncia que operam
sobre sequéncias de aminoacidos e nucleotideos. A ferramenta realiza suas fungdes a partir de
trés etapas. Sdo elas: a) construgdo de um guia de arvores - 0 primeiro passo consiste em construir
um guia de arvores para as sequéncias. A arvore guia ¢ uma representacao da relagdo evolutiva
entre as sequéncias; b) alinhamento de pares, no qual os pares de sequéncias sdo alinhados
usando a FFT. A FFT ¢ usada para identificar segmentos similares entre as sequéncias; c) o
alinhamento multiplo (feito com base na a arvore guia). A arvore guia € usada para refinar o
alinhamento de pares e criar alinhamento multiplo com base no refinamento.

Neste trabalho foi selecionado um dos algoritmos base para a fundacdo do mafft, o
algoritmo de alinhamento progressivo (progressive alignment), que comeca alinhando as
sequéncias mais semelhantes entre si e, gradualmente, incorpora as sequéncias menos
semelhantes podendo servir para alinhar grandes sequéncias.

A ferramenta dispde de outras variedades de técnicas com base nessa estrutura de
funcionamento operacional que podem ser encontradas na documentagdo da ferramenta MAFFT:
Multiple sequence alignment based on the Fast Fourier Transform (KATOH, K; 2013).

O Muscle ¢ uma ¢ um software de alinhamento de sequéncias de aminodcidos
desenvolvido pela empresa Muscle Software, fundamentalmente baseado nos algoritmos de
multiplos alinhamentos progressivos, que usa o método de Fourier (FFT) para alinhar sequéncias
de aminoacidos. Assim como descrito anteriormente na ferramenta mafft, as mesmas etapas sao

realizadas mudando apenas o seu algoritmo.
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Para a realizacdo desse trabalho, e como foi estipulado no referencial tedrico e que, atende
as necessidades do grupo de pesquisa G2BC, o algoritmo selecionado do muscle foi o “Super 5~
que usa uma variedade de técnicas para melhorar a precisdo e a eficiéncia do alinhamento e
principalmente um suporte a sequéncias de grandes comprimentos que normalmente a ferramenta
ndo consegue comportar. A ferramenta trata de outras variedades para contar com diversos
alinhamentos para mais informagdes a respeito da documentagdo da ferramenta MUSCLE v5
documentation (EDGAR.R.C, 2021).

Para realizar o cenario de testes, uma quantidade especifica de arquivos do tipo fasta foi
selecionada, dos mais variados tamanhos, para podermos quantificar e qualificar os nossos
resultados com base na variedade e quantidade de sequéncias usadas. Todos os arquivos
selecionados sdo especificamente apenas sobre sequéncias virais de dengue tipo 1 e tipo 2, com
excecdo dos arquivos Sequéncia Grande 1 e Sequéncia Grande 2 na qual contém, em sua
composicdo, diversos tipos variados de sequéncias virais, com o intuito apenas de descobrir o
maximo que uma ferramenta de alinhamento comporta de dados para realizar o alinhamento.

Segue abaixo, a tabela de arquivos mostrando os nomes dos arquivos € suas respectivas

caracteristicas de quantidade e comprimento de sequéncias.

Nome do arquivo Quantidade de sequéncias e comprimentos
Sequence 20 20 sequéncias, entre 10.723 a 10.735
Sequence 50 50 sequéncias, entre 10.722 a 10.735
Sequence 100 100 sequéncias, entre 10.722 a 10.821
Sequence 200 200 sequéncias, entre 10.715 a 10.742
Sequéncia Grande 1 2541 sequéncias, entre 10.611 ¢ 11.800
Sequéncia Grande 2 3668 sequéncias, entre 10516 a 15296

Fonte: elaborado pelo autor
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Revelado as varidveis do cenario de teste, o experimento consistiu em importar para
dentro do container individualmente cada um desses arquivos de sequéncia em conjunto com a
ferramenta de monitoramento “nmon” para que pudesse ser feito a coleta de dados.

As coletas de dados pelo nmon seguiram as seguintes especificagdes: o intervalo entre as
“amostras de dados” de utilizagdo maxima de CPU, média de uso por nucleo de CPU, e média de
uso de memoria foi de um segundo por duas razdes. A primeira ¢ devido a natureza da
volatilidade do processo de alinhamento, na qual ndo se sabe os momentos em que pode haver um
pico de uso de recursos devido ao processo das ferramentas ou devido a interacdo do proprio
kernel durante as atividades. O segundo ponto ¢ a praticidade que um intervalo curto permite
analisar os dados sem depender de preocupagdes de tempo que foi estabelecido caso o intervalo
fosse consideravel ja que,o tempo estimado das aplicacdes € distinto e certos intervalos poderiam
nao ser compativeis para a coleta.

E por fim, apesar da ferramenta nmon realizar monitoramentos em tempo real, e
armazenamento dos dados, € necessario filtrar os dados que interessam para nosso cendrio. Com
base nessa questao foi necessaria a criagdo de um script de uma linguagem nativa dos sistemas
operacionais Unix chamada “AWK”, que opera em linhas de texto e divide cada linha em
campos, permitindo que vocé defina padrdes e agdes associadas a esses padroes. Nesse script,

foram realizados os calculos médios e coleta direta dos nossos parametros.



46
6.0 ANALISE DE RESULTADOS

Nesta secdo, sdo apresentadas as interpretagdes e implicagdes dos resultados. A andlise é
fundamentada nos dados quantitativos e qualitativos coletados durante o experimento/estudo,
permitindo uma compreensdo aprofundada do objeto de estudo.

No segmento abaixo iremos fazer uma andlise comparativa entre os diversos parametros
coletados e inferir algumas observagdes e conclusdes.

O primeiro container a ser analisado sdo os que possuem a ferramenta muscle. Vale
ressaltar que os arquivos que ndo apareceram nos graficos ndo conseguiram ser executados pelos
alinhadores, devido ao comprimento da sequéncia ultrapassar o buffer de memoria disponivel e
impossibilitar a operagdo, seja no comego ou no final do alinhamento.

Ao analisar o grafico de representacdo do tempo de execucao das sequéncias alinhadas
percebe-se que ndo tiveram diferengas significativas entre o Docker e o Singularity. Apesar disso
percebe-se que a principal razdo que afeta o tempo de execucdo sdo as quantidades das
sequéncias devido ao maior uso de recursos de alocagdo da memoria e de CPU.

A conclusdo a partir dessa analise ¢ que, para a ferramenta muscle, o singularity mostrou
uma quantidade de tempo menor para concluir as suas atividades, porém, ndo expressivamente

relevante, como pode-se observar na figura a seguir:



Figura 5: Comparagdo do tempo de execugdo entre os containers com o muscle.

3500

3000

2500

2000

1500

1000

500

Tempo de execugao do muscle (segundos)

1372 1369
263 261

T II

Sequence20 Sequence50 Sequence100 Sequence200

® Docker ® Singularity

Fonte: elaborado pelo autor
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No grafico a seguir, ¢ analisado o maximo de CPU utilizada por algum nucleo de
processador durante o periodo de alinhamento, consistindo em percorrer todas as linhas do
arquivo salvo pela ferramenta “nmon” e, quando um novo valor de amostra ¢ reconhecido como
maior que o anterior, ele se torna o novo valor maximo. Constata-se que em ambos 0s containers,

possuem uma taxa de utilizacdo extremamente elevada igualitariamente.

Figura 6: Compara¢do do maximo de cpu usado entre os containers com o muscle.
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No grafico a seguir, ¢ analisada a média por ntcleo de processador utilizado durante o
periodo de alinhamento. Esse procedimento consiste em percorrer todas as linhas do arquivo
salvo pela ferramenta “nmon” e calcular a média dividindo o méximo utilizado de CPU pela
quantidade de nucleos do total de todas as amostras coletadas. Neste grafico, implica-se dizer que
os nucleos ndo passaram sua carga de processamento adiante para um outro nucleo durante o
periodo de alinhamento ja que, nenhuma média ultrapassou 10% da média. Nesse quesito, o
singularity teve um desempenho melhor, mas ndo significativo, com os arquivos de sequéncia

que o docker.

Figura 7: Comparagdo da média por nicleo de processador entre os containers com o muscle.
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Por fim, o gasto médio de memoria durante esse procedimento consiste em percorrer todas
as linhas do arquivo na coluna especifica de memoria utilizada, dividindo o total de memoria pelo
nimero de amostras realizadas, assim, encontrando o valor médio da memoria. Depois, o valor
médio da utilizagdo da memoria ¢ dividido pelo total de memdria instalada. O resultado ¢
multiplicado por 100 para expressar a utilizacdo média como uma porcentagem do total instalado.

Apds a exibicdo dos resultados ¢ constatado que em ambos os ambientes possuem uma
taxa de utilizagdo médio de memoria idénticas e que durante o processo de alinhamento a

memoria entre ambos nao foi relativamente muito utilizada.

Figura §8: Comparagdo do gasto médio de memoria entre os containers com o muscle.
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Agora iremos analisar os containers que contém a ferramenta mafft. Vale ressaltar que o
mesmo script foi usado aqui para a obtencdo dos resultados, entdo, as explicagdes a respeito de
como esta sendo realizado o procedimento, ndo serdo repetidas.

O primeiro aspecto que vale ressaltar ¢ a diferenca da capacidade entre ambas as
ferramentas de lidar com o acervo de dados, pois, no cendrio dos ambientes de testes do mafft,
mais arquivos conseguiram ser inicializados e implementados, uma vez que tiveram empecilhos
no ambiente anterior.

O segundo aspecto ¢ a enorme diferenga no tempo de execugdo dos algoritmos do mafft e
muscle, isso devido ao foco da proposta do alinhamento. Por exemplo, o algoritmo do maftt tem
como objetivo alinhar sequéncias semelhantes entre si. Devido a isso, pressupde-se que a
velocidade do seu alinhamento foi devido a nao encontrar semelhancgas entre as amostras contidas
dentro do arquivo e finaliza-lo preenchendo os espagos vazios com tragos.

Comparando o desempenho entre os tempos de execucdo entre ambos os containers,
nota-se que também ndo obteve-se muitas diferenciagdes entre os tempos encontrados, com o
singularity ainda tendo uma execu¢ao minimamente superior com maiores quantidades de

sequéncias.

Figura 9: Comparacao de tempo de execucao entre os containers com o mafft.
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No grafico a seguir ¢ analisado o maximo de CPU da ferramenta mafft utilizada por
ambos os containers em algum nucleo de processador durante o periodo de alinhamento. Como
pode ser observado, ambos 0s containers possuem uma taxa de utilizacdo extremamente elevada
sem diferenciacdo nos ambientes observados, com excecao de um arquivo no qual o singularity

atingiu o maximo de CPU.

Figura 10: Comparacao de maximo de cpu usado entre os containers com o mafft.
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Neste grafico, entre a comparagao média por niicleo, nota-se que os containers Docker
tiveram um consumo menor individualmente em comparagdo aos containers singularity,
inclusive, nesse caso, cinco arquivos passados para o singularity tiveram por um periodo de
tempo um nucleo em sua totalidade maxima e parte da carga de trabalho de processamento foi

passada para outro nucleo.

Figura 11: Comparagdo da média por ntcleo de processador entre os containers com o mafft.
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Por fim, apds a exibicdo dos resultados ¢ constatado que, durante o processo de
alinhamento, a memoria entre ambos nao foi muito utilizada. Além disso, os ambientes possuem
uma taxa de utilizacdo média baixa, entretanto, com uma leve vantagem do Docker, por utilizar

menos a memoria ao longo do periodo de alinhamento.

Figura 12: Comparacao do gasto médio de memoria entre os containers com o maftt.
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7.0 CONSIDERACOES FINAIS

A aplicagdo da tecnologia dos containers ainda ¢é recente na area de bioinformatica, mas
tem surgido muitos estudos e destaques pelo fato de ser uma area que lida com grandes volumes
de dados bioldgicos e requer o uso de varias ferramentas e softwares especializados para analise e
interpretagao desses dados.

Apesar do uso de containers na bioinformdtica ter se popularizado recentemente, ¢é
relevante destacar a partir dos artigos selecionados que a area ja tem se beneficiado da
virtualizagdo e do isolamento de aplicativos ha algum tempo, utilizando tecnologias como as
maquinas virtuais (VMs). No entanto, os containers apresentam uma abordagem mais eficiente, o
que os torna especialmente indicados para a execucao de analises bioinformaticas em larga escala
e em ambientes distribuidos ou de alto desempenho.

Este trabalho se destaca por sua abordagem especifica voltada para as ferramentas de
alinhamento de bioinformatica. Durante a revisdo da literatura, identificamos uma lacuna
significativa de pesquisa relacionada a qual ambiente de container oferece um desempenho
superior nesse contexto. Ao contrario de trabalhos correlatos que se concentram em testes de
estresse para descobrir o potencial maximo suportado pelos ambientes, nossa pesquisa
direciona-se para uma analise mais refinada e contextualizada do desempenho, especialmente no
que diz respeito as demandas especificas das ferramentas de alinhamento bioinformatico. Ao
abordar essa lacuna, buscamos contribuir para o entendimento mais aprofundado das nuances do
desempenho em ambientes de container, proporcionando insights valiosos para aprimorar a
eficiéncia e a eficdcia das ferramentas de alinhamento na 4rea de bioinformatica.

Este trabalho de monografia realizou um estudo comparativo de desempenho entre dois
container mais usados no mercado Docker e singularity, no qual uma metodologia experimental
foi proposta com etapas bem definidas para a avaliagdo de ambientes que utilizam tecnologias de
bioinformatica distintas. O container Docker apresentou tempos de execucdo e média de
utilizacdo de nucleo de CPU minimamente maiores que o container singularity para a ferramenta
de alinhamento do muscle. Em contrapartida, apresentou tempos menores com relacao a média
por nucleo e média de memoria gasta para com a ferramenta maftt.

Esses resultados minimamente destoantes podem estar ligados a como cada ferramenta
reage dentro da organizagao estrutural do container e/ou do proprio kernel vigente do sistema.

Apesar disso, as analises foram satisfatorias e precisas pelo fato de conceitualmente os containers
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serem capazes de replicar os mesmos resultados ou proximos a eles com o maximo de eficacia
possivel se possuirem as mesmas caracteristicas de imagem. Neste trabalho as maiores diferengas
constatadas ndo foram os dados impressos pelos containers mas sim, pelas ferramentas de
alinhamentos e os algoritmos selecionados, culminando em resultados diferentes entre as
ferramentas Muscle e Mafftt.

Diante da equivaléncia identificada nas métricas de desempenho e da adaptabilidade
comprovada de nossas aplicagdes em ambos os ambientes, concluimos que o Grupo de Pesquisa
G2BC estd em posicao de utilizar qualquer um dos containers, Docker ou Singularity, de acordo
com as necessidades especificas de cada projeto. Esta flexibilidade na escolha proporciona
liberdade para considerar fatores adicionais, como preferéncias da equipe, ecossistema, facilidade
de integragdo e custos associados, contribuindo para uma decisdo informada e alinhada com os
objetivos de nossas pesquisas.

Durante a execugdo deste trabalho, foi constatada uma dificuldade para encontrar artigos
cientificos que constasse uma andlise comparativa entre diferentes tipos de containers para
ferramentas de bioinformatica. Em contrapartida, foram encontrados diversos artigos
comparativos entre containers e maquinas virtuais para workflows de bioinformatica.

Esperamos, com este trabalho, contribuir para a comunidade cientifica, trazendo mais
analises de qual ambiente se adequa mais as necessidades de determinadas ferramentas, conforme

as plataformas demandam.
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APENDICE A - CONFIGURACAO DOS CONTAINERS DOCKER

Atualizagao do sistema

EP mbritto@tororac: ~ — O >

S sudo apt update)

Instalagao de pacotes e dependéncias
EP mbritto@tororao: ~ == O x
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Para adicionar a chave GPG oficial do Docker
EP mbritto@tororac: ~ = O X

Sl curl —-f£s351I. hitpsa://download.docker.com/linux/ubuntu/gpg | sudo gpg
——dearmor -o /fetc/apt/keyrings/docker.gpg
sudo chmod a+r /etc/apt/kevrings/docker.gpg

Adicionar o repositdrio ao sistema

2P mbritto@tororao: ~ - O >

"deb [arch=5 (dpkg —-print-architecture) signed-by=/etc/apt/keyrings/docker.gpgl http
5://download.docker.com/linux/ubuntu \

$(- /etc/os-—release E& scho $VERSION CODENAME) stable™ | A

sudo tee /etc/apt/sources.list.d/dockesr.list > /dev/null
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Atualiza a lista de pacotes disponiveis no sistema a partir dos novos repositorios adicionados

EP mbritto@tororan; ~ - O x

=l cudo apt—get update

Para verificar se o Docker foi instalado
mbritto@tororao: ~ - | x

S docker —wersion
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Para criar um arquivo do tipo dockerfile
EP mbritto@tororac: ~/murilo G O x

nanc Dockexfile

Lista de dependéncias e os programas Mafft e nmol para serem instalados no arquivo

mbritto@tororan: ~/murilo = O X

GHU nano 5.4

dockerfile
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Para construir a imagem a partir do arquivo dockerfile

‘@ mbritto@tororao: ~/murilo

Eldocker build -t mafft.dockerfile .

Para criar o volume dentro do container

‘[E? mbritto@tororac:

Smurilo

il iocker run —-it —v §(pwd) :/data mafft.dockerfile
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Comandos para operar ambas as ferramentas instaladas
p’n’} mbritto@tororac: ~/muscle = O *

'3 on —f -3 10 -c 28 > fdata/nmon output.CXC & mu3cle —sSuper
5 fdataf’sequence&ﬁ fasta —ontput seguencesd alinhada,.afa
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APENDICE B - CONFIGURACAO DOS CONTAINERS SINGULARITY

Atualiza a lista de pacotes disponiveis e, em seguida, instala os pacotes listados em
seu sistema

‘ E2 mbritto@tororac: ~/singularity_containers - O X

EEMl=udo apt—get update &k sudo apt—get install -y build-essential)

squashfs—-tools libseccomp—dev wget pkg-config git cryptsetup debootstrap

Comandos para baixar o Go compactado e descompactar no diretdrio local e o adicionando ao
Path do sistema

EP mbritto@tororac: ~/singularity_containers = O *

S export PATH=/usr/local/go/bin:SPATH




Comando para clonar o repositério do Singularity a partir do GitHub

‘@ mbritto@tororao: ~/singularity_containers — O X

b GlS wget https://github.com/singularityware/singularity/relesses
/download/v3.5.3/singularity-3.5.3.t8r.gz

5 tar —xzvf singularity-3.5.3.tar.gz

Construa e instale o Singularity no diretdrio

P mbritto@tererac: ~/singularity_containers = O *

& cd singularit
S make|

sudo make install™
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Para exportar uma imagem docker existente e transformando-a em tipo tar

EP mbritto@tororan: ~/singularity_containers - O x

Bl docker save mafft.dockerfile —o mafft.dockerfile.tar

Para converter a imagem em tipo Sif e construir a imagem

P mbritto@tororac: ~/singularity_containers = O *

Elsudo singularity build mafft.dockerfile.sif dockezr—daemon://

mafft.dockerfile:latest
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Comando para executar o container criando volume e informando os parametros que serdo
executados dentro do mesmo.

mbritto@tororao; ~/sing = O >

enceSl alinhada.fasta
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Script de filtro de comando do AWK.

hiils a7
BEGIN {
total cpu = 03
total samples = 07
min cpu = 100:
max cpu = 0;
total mem = 03
total mem samples = 0O;
total installed mem =

32 * 1024; # Total de memoria em MB (32 GB)

o

# Verifigue as linhas gue contém dados da CP
/~cPUfo-91/ {

if (53 = /7[0-9])+(N.[0-5]+)25/7) |
total cpu += %3;
total samples += 1;
min cpu = ($3 >= 0 && $3 <= min cpu) ? £3
max cpu = ($3 > max cpu) ? %3 max cpu:

min cpu;

# Verifigue as linhas gue contém dados de memdris
S OMEMS |
total mem += $6;

total mem samples

# Assumindo gue oS valores estdo em KB

# No final do arguivo, calcule as medias & imprima os resultados|
[END {
avg_cpu = total cpu / total samples;
avg mem = total mem / total mem samples;

# Calcule o gasto de memdria percentual em relacio ao total instalado
avyg mem percentual = (avg mem / total installed mem) * 100;

# Imprima o= resultados
print "Otilizacgao media da CPU:™, avig cpu "%7;
print "Minimo da CPU:", min cpu "%";
print "Maximo da CPBU:", max cpu "¥";
print "Gasto meédio de memdria em relacgdo ao total inatalado:™, avg mem percentual,

D




