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基于 GPU的非标记定量软件 QuantWiz并行化实现 
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摘 要 QuantWiz是一款基于质谱的非标记定量软件，可很好地应用于定量蛋白质组学。实验数据的 日益增大，使 

定量的计算量巨大，耗费时间长。GPU 以几百GFlops甚至上 TFlops的运算能力，为定量蛋 白质组学这样的计算密 

集型应用提供 了良好的加速方案。对 QuantWIz软件做了深入的研究与分析，找到了软件性能的热点模块所在 ，提 出 

了该软件在 GPU上的加速方案——GPI『_QuantWiz，并进行了实现。性能测试显示，在 Tesla C1060上，该方案的平 

均加速比达到 9．66倍，得到 了良好的加速效果。同时，该方案还可以扩展到两块及以上的 GPU上，具有良好的可扩 

展性 。 
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Abstract QuantWiz is a 1abel-free quantitative software based on mass spectrometry，well used in quantitative pro— 

teomics．The increasing experimental data causes the enormous workload．Having hundreds of GF1ops or even TF1ops 

performance，GPU can speed up such compute-intensive quantitative proteomics applications．This article analyzed the 

software QuantWiz．to find the hotspot module of this software．Then we presented an accelerated program on GPU for 

this software called GPU QuantWiz and implemented it under CUDA Fram ework．Statistica1 perfonnance results show 

that the accelerated program  can achieve good performance，with 9．66 speedup．Moreover，our algorithm can be exten- 

ded on two or more GPUS，with a good scalability． 
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1 引言 

蛋白质组学是在细胞的整体蛋白质水平上进行研究、从 

蛋白质整体活动的角度来认识生命活动规律的一门新学 

科_1]。研究内容包括对各种蛋 白质的识别和定量化，确定它 

们在细胞内外的定位、修饰、相互反应、活性，最终确定它们的 

功能。随着生命科学研究已经进入了后基因时代，蛋 白质组 

学开始蓬勃发展。蛋白质组在时间和空间上存在多样性，因 

此精确描述细胞内全部蛋 白质的形态和数量是比较困难的， 

目前主要依赖于定量蛋白质组学 2̈]来解决这个问题。定量蛋 

白质组学，就是把一个基因组表达的全部蛋白质或一个复杂 

的混合体系中所有的蛋白质进行精确的定量和鉴定，它在蛋 

白质组学研究中起着重要作用。 

目前定量蛋白质组研究策略主要有：基于双向凝胶电泳 

的定量蛋白质组研究策略和基于生物质谱的定量蛋白质组研 

究策略等_3]。生物质谱的定量蛋白质组研究策略又包括基于 

质谱的稳定同位素标记定量方法和基于质谱的非标记定量方 

法。近几年来 ，由于对大规模的蛋白质进行定量研究，基于质 

谱的非标记定量方法备受关注。随着蛋白质分离技术和质谱 

技术的发展，基于质谱的非标记定量方法省去了同位素标记 

等繁杂的化学处理过程，只需要分析处理质谱原始数据。因 

此，基于质谱的非标记定量成为当前国内外研究的热点。随 

着质谱技术和生物实验手段的飞速发展，定量实验所产生的 

质谱数据量 日益增大，定量性能的问题已经显现出来，已成为 
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制约定量蛋白质组学向前发展的瓶颈。对于超大规模的定量 

实验数据，传统定量软件分析处理需要长达数天甚至数月之 

久，已经不能满足大规模质谱数据分析处理的要求 ，因此迫切 

需要有效的加速技术手段来解决这样的问题。 

本文针对非标记定量软件 QuantWiz进行了深入研究与 

分析，首先分析其运行的热点模块，然后对热点模块在 GPU 

上进行并行化。测试结果显示，经过 GPU加速的 QuantWiz 

比 CPU版本的性能有 了明显的提高，平均加速比达到 9．66 

倍。 

本文第 2节介绍相关工作；第 3节介绍非标记定量软件 

QuantWiz的研究与分析；第4节介绍QuantWiz的GPU并行 

加速算法设计及实现；第 5节介绍实验结果与分析；最后对全 

文做了总结。 

2 相关工作 

MapQuant 、SuperHirn[ 、OpenMS[ 和 Census[ 等是 

较为广泛使用的非标记定量软件。文献E7]对当前主流的非 

标记定量软件进行了较为详细的分析比较。QuantWiz是一 

款我们 自主研发的、基于质谱的非标记定量软件，可很好地应 

用于定量蛋白质组学中。QuantWiz目前 已有 MPI版本，在 

32核上并行效率达到 63 [ 。 

随着 GPU的快速发展 ，到现在它已有几百 GF】ops甚至 

上TFlops的运算能力，其强大的计算能力使得它在很多方面 

得到了应用。天河一号 A采用了 CPU+GPU的混合架构 ， 

系统效率有了很大提升，它的 Linpack峰值性能高达 2．57 

petaflop／s，在 Top500的第 36版排行榜中排名第一_9]。GPU 

强大的计算能力使得它已经越来越多地应用到生命科学以及 

其他一些领域当中。文献E1o]利用 GPU实现的分子动力学 

(MD)模拟，加速比达到 2o～6O倍，通过方腔流及颗粒一气泡 

接触等实例初步展示了GPU加速方式从微观上模拟介观行 

为的能力。文献[11]为了精确高效地进行生物序列比对，提 

出一种GPU加速的Smith--Waterman算法，该算法使用菱 

形数据布局以更充分地利用 GPU对的并行处理能力，与 

CPU上的串行算法相比，可以获得 120倍以上的性能提升。 

文献[12]通过实验分析了 BLAST软件包中的典型程序 

BLASTN的运行热点，并选定关键热点模块，利用 GPU进行 

并行化改造，可明显缩短该模块的运行时间，最终可获得超过 

35倍的加速比。 

利用 GPU来加速一些计算密集型应用已成为当今的研 

究热点之一。由于GPU出色的计算能力以及相对较低的价 

格，基于GPU的通用计算已经对许多应用领域产生了极大 

的推动作用。可见，利用 GPU来加速非标记定量软件 Qua- 

ntWiz是一个可行的方案。 

3 非标记定量软件 QuantWiz的研究与分析 

一 般来说，基于质谱的非标记定量的数据处理流程可以 

分为质谱对齐、质谱预处理、色谱峰平滑、峰识别、峰下面积计 

算等。图 1为基于质谱的非标记定量流程 。 
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非标记定量实际上就是根据鉴定结果，对多个质谱数据 

进行分析处理，然后将定量结果进行输出。非标记定量的步 

骤如下：第一步是质谱对齐，也就是对多个文件的质谱数据进 

行对齐，确定鉴定结果在多个质谱文件中鉴定位置的关系，根 

据某一质谱文件中鉴定到的肽段 P，能够预测肽段P在其它 

质谱文件中的鉴定位置，这样就能较为精确地找到该肽段在 

多个质谱中的色谱峰。第二步是质谱预处理，这个过程包含 

质谱数据的读取和数据的降噪处理两部分，由于实验数据存 

在系统误差，因此需要对实验数据进行降噪处理，以减小系统 

误差。第三步是色谱峰平滑、峰识别、峰下面积计算 ，其中，色 

谱峰平滑是用特定的数学函数对降噪处理后的数据进行拟合 

平滑，以便很好地识别色谱峰；峰识别是根据平滑后的色谱峰 

图形，利用鉴定结果找出相应的色谱峰的波峰和波谷；峰下面 

积计算，就是对色谱峰进行求积分，得到的结果可以衡量肽段 

的量。第四步是定量输出，根据计算的峰下面积求出肽段在 

多个质谱文件中的比值，将定量结果输出。 

色谱峰平滑、峰识别 

峰下面积计算 

谱预处理 

定量输出上 

图1 基于质谱的非标记定量数据处理流程 

QuantWiz软件的具体处理流程如图 2所示。 

图 2 QuantWiz软件流程图 

从 QuantWiz的软件流程图中可以看到，QuantWiz的核 

心处理部分是一个循环，在循环内部针对每一个鉴定结果对 

质谱进行预处理、色谱峰平滑、色谱峰识别、峰下面积计算。 

QuantWiz的算法具体描述如算法 1所示。 

算法 1(QuantWiz串行算法) 

1)从鉴定文件中读取全部鉴定结果； 

2)对质谱文件进行对齐； 

3)选择一个鉴定结果，读取对应的质谱数据； 

4)对数据进行降噪处理； 

5)对数据进行平滑处理； 

6)色谱峰识别、峰面积计算； 

7)计算该鉴定结果在不同质谱文件中量的比值； 

8)跳转到 3)，直到所有的鉴定结果定量完毕； 



9)输出定量结果。 

对 QuantWiz进行了实验分析，实验数据为上海生命科 

学研究院系统生物学重点实验室提供的 1：1：2：5：10的标准 

非标记定量测试数据，质谱文件共 5个(每个质谱文件大小约 

200MB，共 1G左右)，鉴定文件 1个(鉴定结果 836个)。软件 

的编译及运行环境如下：操作系统为 Ubuntu 4．3．3-5；编译器 

为 gcc 4．3．3；CPU为 Intel(R)Xeon(R)CPU X5472@3．00 

GHz。软件各个模块的运行时间分布如表1所列。 

表 1 QuantWiz中各个模块的运行时间分布 

各个模块的运行时间所占百分比如图3所示。从图3中 

可以看出，数据降噪这个模块占用的时间是最长的，占了运行 

时间的95．49％，质谱数据读取模块的运行时间占了4．39％， 

其他部分的运行时间占了 0．12％。可见数据降噪这个模块 

就是热点模块，因此选择对这个模块进行并行化。 

图 3 QuantWiz中各个模块运行时间分布 

4 QuantWiz的 GPU加速算法设计及实现 

数据降噪这部分为 QuantWiz的热点模块，而且这个模 

块是计算密集型的，因此分析出这个热点模块的并行性，然后 

将这个模块放到 GPU上进行计算，便可以得到良好的加速 

效果。 

通过观察分析 QuantWiz串行算法，可 以发现各个鉴定 

结果的计算在一个循环中依次执行，它们之间是相互独立的， 

没有依赖关系。这种情况下，每个鉴定结果的数据降噪处理 

部分也是相互独立的，所有鉴定结果的这一部分是可以并行 

处理的，因此降噪处理这部分可以放在 GPU上进行并行化 

计算 。 

这样 ，得到 QuantWiz在 GPU上的并行加速方案 GPU- 

QuantWiz，具体描述如算法 2所示。 

算法2(GPU-Quantwiz算法) 

1)从鉴定文件中读取鉴定结果； 

2)对质谱文件进行对齐； 

3)读取所有鉴定结果的质谱数据； 

4)将数据从主机内存拷贝到GPU显存； 

5)调用 RemoveBaseLineKemel对数据进行降噪处理； 

6)将数据从GPU显存拷贝到主机内存； 

7)选择一个鉴定结果的数据进行平滑处理； 

8)色谱峰识别、峰面积计算； 

9)计算该鉴定结果在不同质谱文件中量的比值； 

1O)跳转到 8)，直到所有的鉴定结果定量完毕； 

11)输出定量结果。 

在算法 2的描述中，该算法主要包含 5部分：第一步是读 

取鉴定结果 ，对质谱文件作对齐处理；第二步是读取鉴定结果 

所需要的数据；第三步是将数据从 CPU内存拷贝到 GPU显 

存中，调用 GPU 上的 RemoveBaseLineKernel算法 (见算 法 

3)，处理数据降噪部分，然后将计算结果从 GPU显存拷贝到 

CPU内存中；第 四步是对所有鉴定结果 的数据进行平滑处 

理、峰识别、峰面积计算，得到鉴定结果在不同质谱文件中量 

的比值；第五步是输出定量结果。 

算法3(RemoveBaseLineKernel算法) 

1．get
—

global
—

id，得到线程 id为 x； 

2．对第 X个鉴定结果的质谱数据进行降噪处理。 

在上述算法的实现中，CPU部分的代码采用 C++语言 

实现，GPU部分的代码采用 CUDA C实现。 

5 实验与分析 

本节主要对 QuantWiz和 GPU-QuantW~的定量性能进 

行实验验证和分析。实验的编译及运行环境如表 2所列。 

表 2 实验的编译及运行环境 

操作系统 Ubuntu 4．3．3-5 

编译器 

CPU Intel(R)Xeon(R)CPU X5472@ 3．00GHz 

GPU 
。 

5．1 GPU-QuantWiz实验结果及分析 

实验数据由上海生命科学研究院系统生物学重点实验室 

提供，数据规模如表 3所列。 

表 3 生物实验数据信息 

我们对上述的生物实验数据分别进行了测试，QuantWiz 

的串行版本在CPU上的执行时间和QuantWiz的GPU并行 

版本GPU_Quantwiz在CPU+GPU上的执行时间如表4所 

列，平均加速比为9．66倍。加速比的计算方法如式(1)所示。 
一  

SpPedup= 』旦  (1) 

表 4 实验结果数据信息 
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C QuantW~z在 CPU+GPU上的实现相对于 Quant-Wiz 

的串行版本在 CPU上的加速 比趋势如图 4所示。从图 4可 

以看出，相对于QuantWiz，GPU-QuantWiz的性能比较稳定， 

加速比在平均值 9．66的上下波动，且波动范围很小 。因此对 

于一般的定量应用 ，与 QuantWiz相 比，GPU-QuantWiz可以 

使性能提高到 9．66倍左右。 

图4 GPU-QuantWiz加速效果 

为了测试 GPU-QuantWiz处理大规模实验数据的能力 ， 

我们对上海生命科学研究院系统生物学重点实验室提供的两 

组大规模实验数据进行了测试。实验一的数据中，质谱文件 

5个 ，共 1GB；鉴定文件 1个 ，鉴定结果 836个。在实验二的 

数据中，质谱文件 7个，共 563Ⅷ ；鉴定文件 1个，鉴定结果 

16190个。两组实验数据利用 GPU-QuantW 进行处理的加 

速比如图 5所示。 

图 5 GPU-QuantWiz处理两组大规模数据 

从图5中可以看出，在进行大规模数据处理时，GPU- 

QuantWiz依然有良好的性能提升 ，实验一对应 的加速比为 

9．64，实验二对应 的加速 比为1O．44，平均加速 比为 10．O4。 

当鉴定结果数目较多、质谱文件较小时，读取质谱数据部分所 

占比重降低，热点模块的计算所占比例提高，使得并行部分占 

用比重稍大，加速比略微高些。 

5．2 GPU-QuantWiz可扩展性分析 

GPU-QuantWiz算法的另一个特性是扩展性较强。若有 

两个以上的GPU参与计算，则可以按照计算任务平均划分。 

我们将该算法扩展到2个 GPU上进行了实现，2块 GPU分 

别为Tesla C1060和Quadro FX 4800，性能统计的结果如图6 

所示。Quadro FX 4800的性能较 Tesla C1060差，根据两块 

GPU的峰值性能：Tesla C1060的单精度浮点峰值性能为933 

GFlops，Quadro FX 4800的单 精度 浮 点 峰值 性 能 为 

462GFlops。由式(2)可以算出，利用 Tesla C1060-4-Quadro 

FX 4800达到的性能理论上应该为 TeslaC1060的 1．5倍。 

P： !堡生塑垒± !堡垒垒 r 
Pca琵 k 一 

在实际的定量计算中，利用 Tesla C1060和 Quadro FX 

4800两块 GPU加速之后 ，实验一的加速 比为 12．83，实验二 
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的加速 比为 14．33，平均 加速 比为 13．58，Tesla C1060+ 

Quadro FX 4800的性能约为 Tesla C1060的 1．35倍 。由于 

两块GPU的性能不一样，需要等待两块 GPU都完成计算之 

后再进行在 CPU段的计算，因此实际值略低于理论值。 

图 6 GPU-QuantWiz的扩展性 

结束语 本文对非标记定量软件 QuantWiz做了深入的 

研究，找到了其中的热点模块 。针对热点模块进行 了更进一 

步分析，发现其中的并行性，提出了基于 GPU的并行化算法 

GPU_(!uantWiz，并将 G1)U— 衄tⅥ 在 CUDA框架下进行了 

实现。测试结果显示 ，在 Tesla C1060显卡上 ，GPU-Quant-Wiz 

相对于串行 QuantWm，平均加速比可以达到 9．66倍左右；利 

用 G J_QuantWiz来处理两组大规模数据 ，相对于串行 Qua- 

ntWiz，其性能加速比也能达到 9．6倍左右。同时，G_P1『_q}ua— 

ntWiz还可以扩展到两块及以上的 G1 U上，具有 良好的可扩 

展性。 
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