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桌面网格计算平台在多序列比对算法中的运用① 
李金龙，贾晓雯 
(浙江传媒学院 电子信息学院，杭州 310018) 

摘 要：提出了一种多序列比对 ClustalW 算法并行化处理的新方法 ParaClustalW，该方法使用桌面网格计算平

台作为高性能编程环境和运行平台。分析了多序列比对算法在桌面网格平台上的任务划分方式、并行化策略和

实现技术。ParaClustalW 策略考虑到序列的数目与序列的长度等因素，实现任务划分的均衡性。经实验证明，

ParaClustalW 方法具有较好的计算速度和加速比，在同等机器配置下，优于当前的一些计算方法，对多序列比对

算法的研究具有参考价值。  
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Abstract: A new parallel processing approach for ClustalW was presented and described in this paper. This approach 
uses Desktop Grid Computing Platform, which is a promising idea for high performance computing as its programming 
environment and running platform. On Desktop Grid computing platform, task partition, parallelism strategy and 
implementation technology of clustalW algorithm program were discussed in detail. ParaClustalW policy is load 
balances which was strongly supported for its consideration of alignment length and number factors. In order to 
demonstrate the effectiveness of this approach, a serial of simulation experiments were also done. The results obtained 
from performance analysis show that it gained a quick working time and good speedup. Under the same machine 
configuration, our approach is better than other solutions and it is a feasible and valuable approach for Multiple 
Sequence Alignment in bioinformatics. 
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1 引言 

近年来桌面网格(Desktop Grid)被广泛应用，通过

运行计算量大的、分布式的应用，来充分共享大规模

因特网上的计算资源，如 OurGrid[1], ShareGrid[2]等都

是典型桌面网格的例子。 
在生物多序列比对中， ClustalW[3]算法是最常用

的一种多序列比对程序。它是一种渐进的比对方法，

ClustalW 算法对计算的性能要求很高，计算量的大小

都由所选择的序列的长短来决定，由于受算法复杂度

的限制，几乎不可能在单机上实现大量的序列的多序

列比对，所以采用网络计算平台来解决多序列比对算 
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法并行化问题成为研究热点[4]。 

本文把桌面网格计算平台运用到生物多序列比对

计算领域，通过构建一个桌面网格计算平台，提出了

适合该计算平台的多序列比对 ClustalW 算法的并行化

方法，通过实验与性能分析，验证了该方法的高效性。 
 
2 多序列比对的工作平台 

根据前面的思想，为了实现多序列比对的并行化

ClustalW 算法，先根据桌面网格计算平台的原理及目

前国际上著名的桌面网格项目的经验，构建了

ClustalW 算法的桌面网格平台。整个桌面网格平台的 
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网络体系结构如图 1 所示，该桌面网格把所有节点按

照功能划分为服务器端节点，调度节点，工作机节点

和后台数据服务器，形成一个层次网络体系结构。服

务器端可以是一个节点，调度节点部分由多个节点组

成，服务器端负责整个平台的节点管理、对平台和应

用进行监控和处理并行计算任务的提交。调度节点作

为平台的调度器，负责对计算子任务进行分发和调度。

大规模因特网环境下的志愿机构成了工作机节点，是

子任务的具体执行者，数据服务器存储整个平台的代

码和数据。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

图 1 ClustalW 算法在桌面网格上的体系结构 
 

为了使各个工作机节点能够并行的工作，该桌面

网格采用主-从(Master-Worker)的方式对并行应用进行

编程。首先用户根据应用编写好串行的子任务代码，

把子任务所需的数据文件提交给数据服务器保存，并

向服务器端节点提交计算任务；然后开始编写主程序

并将其运行，在平台工作时，通过调度节点的任务分

发机制，把各个子任务分派给工作机节点。用户主程

序控制整个并行算法的运行，当所有的子任务计算结

果计算完后，主程序从数据服务器中获取子任务的计

算结果进行判断汇总而完成整个并行应用的计算。有

了该桌面网格平台，多序列比对的 ClustalW 算法并行

处理成为可能。 
 
3 多序列比对的任务划分 
3.1 多序列比对算法 ClustalW 

多序列比对是在双序列比对的基础上发展起来

的，由于比对本身是个 NP 难度问题，在研究多序列

比对算法的问题上没有最优解，人们研究多序列比对

算法多集中在从各种角度寻求一种近似最优处理，同

时使算法在时空复杂度和比对效果之间取得一个更好

的平衡，包括动态规划算法 、渐进比对算法等、迭代

比对算法[5]等。 
ClustalW 算法是目前使用最广泛的多序列比

对程序。ClustalW 是一种渐进比对方法，它的基本

思想也是基于假设需要比对的序列之间是有进化

关系的。研究表明 ClustalW 算法基本步骤包括 PA、

NJ 和 PW 三个阶段。经过计算统计，ClustalW 算

法的三个计算阶段在计算序列条数不同时各自所

占时间比例也不同，ClustalW 各阶段计算时间分布

如图 2 所示，由图可见，算法的 PW 阶段占用较大

比例的计算时间。 
 
 
 
 
 
 
 
 

图 2 Clustalw 各阶段计算时间分布 
 
本文之所以选择了 ClustalW 作为多序列比对并

行化的试验程序，因为和遗传算法与蚁群算法比起

来，这种利用桌面网格来实现多序列比对计算具有

一定的新颖性与现实意义，而从前面第 2 节中提出

的桌面网格要求应用为主-从(Master-Worker)模式，

即两个子任务之间不需要发生通信，而 ClustalW 算

法在 PW 阶段的是一种两层循环，每一次内部循环

将处理一次两个序列的双序列比对，而每一次双序

列比对之间都是相互独立的，把每次或若干次双序

列比对作为一个子任务，所以 ClustalW 算法并行化

可基于 PW 阶段进行。 
3.2 ClustalW 算法的任务划分 

由于 ClustalW 算法中多序列比对需要把比对目标

序列进行全部的两两比对，因此，如果有 N 条序列需

要进行多序列比对比对，则在 PW 阶段，序列 1 需要

和其他 N-1 个序列进行双序列比对，序列 2 需要和其

它 N-2 个序列比对，依此类推，一直到序列 N-1，只

需要和序列 N 进行一次比对，这样一次多序列比对总
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共需要进行次双序列比对。以 12 条序列的比对为例，

则 ClustalW 算法需要进行的双序列比对情况如图 3 左

图所示。黑框表示所在行和列的两个序列之间需要进

行双序列比对，白框则表示这两个序列之间不需要进

行双序列比对。由图 3 可知，12 条序列需进行的双序

列比对的次数等于黑框的数目，即为 66。 
    
 
 
 
 
 
 
 
 

 
图 3 多序列比对的任务矩阵变换 

 
图 4 显示了 ClustalW 串行的算法输入序列数目 N

和计算时间 T 之间的关系曲线；如图 5 为多序列比对

输入序列长度 L 与计算时间 T 之间的关系曲线。由图

分析可知，多序列比对的总的计算量和输入序列的数

目基本呈指数关系(约 X1.8)，与序列的长度也基本是

指数关系(约 X2)。在对 ClustalW 算法进行并行化时，

首先需要根据序列的长度 L 与序列的数目 N 进行任务

划分，将串行执行的任务划分为多个可并行执行的计

算子任务。结合 ClustalW 算法的特点，目前已有两种

并行任务划分策略：平均划分策略和基于时间预测的

划分策略。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

图 4 序列数目 N 和计算时间 T 的关系 

 
 
 
 
 
 
 
 

图 5 序列长度 L 与计算时间 T 的关系 
 

在平均划分策略中，假设计算任务划分刻度为 K，

即将总的计算任务划分为 K 个子任务，用平均划分策

略，使划分后每个子任务进行的双序列比对的数目基

本相同，这样每个子任务需要进行次双序列比对。平

均划分策略简单易实现。在基于时间预测的划分策略

中，ClustalW 算法进行多序列比对，考虑比对序列长

度 L 与计算时间之间的关系，根据 L 的长度划分子任

务，实现任务的自适应并行与任务负载均衡。 
3.3 并行化方法 ParaClustalW 

为了在前面的桌面网格平台上实现 ClustalW 算法

并行化，本文既要考虑平均划分策略的方便简单，也

要结合基于时间预测的负载均衡性，把这种策略称为

ParaClustalW。ParaClustalW 任务划分策略的思想是：

在任务划分之前，需要根据时间复杂度经验公式(图 4
与图 5)，对每一次双序列比对的比对时间进行估计，

再根据估计时间将其映射成长度不等的整数型线段，

如图 3 右边所示。图 3 中为 ParaClustalW 策略的任务

矩阵变换图，每一次双序列比对不再变换成长度为 1
的线段，而是以基准比对量为函数，变换成不等长的

线段。 
ParaClustalW 策略的任务划分过程具体描述如

下： 
(1) 读入 N 个序列，并统计每一个序列的长度，

并保存起来； 
(2) 根据时间经验估计公式以及比对序列的长度，

估计出每一个双序列比对的计算时间，并保存起来； 
(3) 根据预设的基准时间参数 Tk(由时间复杂度

公式决定)，计算出每一个双序列比对的比对时间刻

度，并对计算结果取整后记录起来； 
(4) 根据时间刻度进行子任务划分,一个或若干个
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计算量差不多的双序列比对构成子任务。 
此任务划分 ParaClustalW 方法特点充分考虑到由

于序列长度的不同导致的任务划分的不均衡，桌面网

格下如果子任务之间的计算量相差较大，会出现某一

个子任务计算时间过长，会将正常运行的子任务误认

为是计算超时，并进行容错处理，这样容易导致系统

计算资源浪费，甚至子任务计算失败。 
 
4 实验与性能分析 
4.1 实验环境 

实验环境包括桌面网格平台的环境和 ClustalW 算

法的任务划分的方式。实验的平台环境采用内部网络

环境来模拟大规模的因特网，如表 1 和图 6 所示。在

任务划分的方式采用 ParaClustalW 划分策略，设定划

分后每个子任务需完成 10 次双序列比对，这样划分后

可以得到 123 子任务。试验测试序列为 SARS 冠状病

毒序列，序列数据全部来源于 GenBank 数据库。这些

序列的数据源来自不同的国家和地区。 
表 1 ClustalW 算法的硬件环境 

节点类型 主频(HZ) 内存

(M) 

节点

数 

操作系

统 

Java 环境

服务器端 P4 2.8G 1000 1 Windows 

2003 

J2sdk1.4.2

调度节点 Celeron 

2.9G 

1000 4 Windows 

2003 

J2sdk1.4.2

数据服务

器 

P4 2.8G 2000 1 Reahat 

Linux 

J2sdk1.4.2

工作机 Celeron 

2.9G 

1000 40 Windows 

XP 

J2sdk1.4.2

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

图 6 ParaClustalW 算法实验的工作平台环境 

4.2 结果与性能分析 
在多序列比对的 ParaClustalW 算法并行化时，

根据选取好的 50 条 SARS 冠状病毒序列，用户先设

置好序列文件，序列文件作为子程序的数据，包括

数据文件(**.seq)和参数文件(**.parm)。其中前者为

子程序要进行比对的序列对象数据，包括 N(N>=2)
条基因数据；而后者则包含一些比对过程中所需的

简单参数。在桌面网格的工作机节点个数 n(n=8、16、
24、32、40)的情况下进行了测试。当任务提交后，

平台的调度节点将各个序列分配在工作机节点上进

行比对。当所有的子任务完成后，主程序进行处理，

最后得到比对结果。 
经测试，在 PW 阶段需进行总共 1225 次双序列比

对。试验中性能最好的一台 PC 完成一个子任务需要

大约 30 分钟，而性能较差的 PC 则需要约 54 分钟，

计算后得出运行一个子程序平均需要大约 42 分钟。在

桌面网格工作机节点数不同的情况下，计算的加速比

如图 7 所示。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
      

图 7 ParaClustalW 策略并行处理的加速比   
 

由图 7 分析，计算加速比随着工作机节点数的增

加而增加，在工作机节点数为 8 时，计算加速比为 5.7，
在工作机节点数增加到 40 时，计算加速比为 30.6。加

速比的变化基本正比于工作机节点数的变化，加速比

曲线出现的一些波动是由工作机节点和网络状态的不

稳定造成的，从规模来看，当工作机数量达到很多的

时候，加速度提高比很明显，基本接近于理想值，这

也证明了桌面网格平台在时间长、规模大的情况下，

有时性能也会优于集群或网格计算模型。该实验也验 
(下转第 209 页) 
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    FROM tbl_xml_data ; 
   SQL>SELECT count(*) 
    FROM tbl_xml_data  
  WHERE existsNode 
  (f02,'/书[书名="Oracle 实用教程"]') = 1; 
   （3）返回 XML 文档片断 
  SQL>SELECT extract(f02,'/书')  
        FROM tbl_xml_data ;  
 
4 总结 

关系数据库仍然是目前主流的数据库存储技术，

使用关系数据库存取 XML 数据实用性强，可以实现

用户对 XML 数据的透明管理，同时提高了数据交换

的效率。本文根据 XML 标准化思路，结合关系数据

库的优势，提出了基于关系数据库管理 XML 文件的

数据存储方案，通过使用 Oracle XML DB 技术构建了

XML 数据存取系统，大大简化了建立数据仓库的数据

的获取，转化和处理过程，同时实现了 XML 数据的

并发访问，提高了数据的完整性和安全性。随着这两

种技术的相互借鉴和结合，数据的标准化工作和数据

挖掘技术也会更加日臻完善。 

(上接第 172 页) 

证了本文提出的 ParaClustalW 算法的并行处理具有很

好的性能。 
 
5 结论与展望 

本文把桌面网格平台运用到生物信息学多序

列比对领域，分析了 ClustalW 算法的任务划分策

略，描述了 ParaClustalW 并行化策略，模拟实验

表明，该方法具有较好的性能，对多序列比对算

法的研究具有一定的参考价值。如何更好的根据

桌面网格平台的特点，优化 ClustalW 算法的并行

划分策略，实现自适应并行与负载均衡，充分提

高因特网上工作机的空闲处理器周期是本文的下

一步工作。  
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