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多序列星比对算法的改进及其在Spark中的并行化研究

董 改 芳 付 学 良 李 宏 慧

(内蒙古农业大学计算机与信息工程学院呼和浩特010018)

摘 要 多序列星比对算法在确定中心序列时需要计算任意两个输入序列的距离及分数，其较高的时间复杂度耗费 

了大量时间，因此提出了通过综合计算每个序列产生的k-mers及各个 k-mer在各序列中出现的次数来确定k-mers的 

拼接选择，由 k-mers进行拼接从而得到中心序列。进而，在双序列比对过程中采用搜索两个序列最大相似子串的思 

想，改进的星比对算法的精度在一定程度上得到了明显提升。接着，将改进的星比对算法在Spark中进行并行化设计 

与实现。采 用 Spark的 Yarn-Client运行模式，对正常人线粒体的多组数据进行实验，分析了算法性能上的不足及改 

进方向。
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Abstract Because center s ta r a lignm en t a lg o rith m  needs to calcu la te the distance and scores o f any tw o in p u t sequences 

w hen de term in ing the cen tra l sequence, i t caused the h ig h tim e co m p le x ity. A  s tra te g y fo r de term in ing the assem bling 

se lection o f k-m ers was proposed by syn thesiz ing com puting the k-m ers generated by each sequence and the num ber o f 

occurrences o f each k-m e r in  each sequence. F u rth e rm o re, in the process o f p a ir w ise sequence a lig n m e n t, the idea o f 

searching tw o sequences o f the la rge st s im ila r sub-sequences was used. T he accuracy o f the im proved center s ta r a lig n

m ent a lg o rith m  is im proved w ith  a ce rta in degree. T he im proved center s ta r a lignm en t a lg o rith m  was para lle lized de

signed and im plem ented in  S park. S park^s Y a rn -C lie n t runn ing mode was used to experim ent the m u lti-g ro u p data o f 

no rm a l m itochond ria. T he perform ance o f the a lg o rith m  was analyzed and the d ire c tio n o f im provem ent was analyzed. 

Keywords M u ltip le  sequence a lig n m e n t, C enter s ta r m ethod, K -m e r, S p a rk, R D D

基因序列比对是生物信息学的重要研究议题之一。通过 

比对计算序列间的相似性，可以探索和发现新的基因结构和 

功能，同时也可以获得不同物种间的进化联系。进一步，基因 

编码和基因调控也是通过比对手段完成的;甚至代谢途径、核 

酸和蛋白质的结构和功能等理性知识都需要通过序列比对来 

实现[1]。因此生物信息领域离不开序列比对。

然而，生物学数据的激增速度远超过计算机硬件体系结 

构和计算性能的提升速度[2]，传统的单机串行比对算法已经 

过时，只有合理的并行化算法设计及在高性能硬件集群上的 

计算才能满足部分的现实计算需求。

已经有许多学者对多序列比对的并行化算法进行研究， 

同时开发了相应的计算工具。Jacek Blazew icz™ 于 2013年发

表了基于G P U 的快速精确的多序列比对算法工具，取得了 

很好的效果。朱香元[4]提出一种在众核计算机上实现的多序 

列并行处理策略。 A dam  G udy[5]提出了一种用于图形加速器 

的更快的多序列比对方法Q u ickP robs。还有一些其他的研 

究者[611]及团队[12_22]也对该算法进行了研究。

纵观这些研究，专门针对大规模D N A /R N A 序列的算法 

和软件却很少。邹 权 于 2015年对这方面进行了研究[23]。 

C h e n匁26]于 2017年在异构G P U/C P U 平台上采用改进的星 

比对方法，充分利用G P U 和 C P U 硬件设备对星比对方法进 

行加速，使其计算性能可达11倍的加速。本文以大规模 

D N A /R N A 数据集为研究对象，针对星比对算法中确定中心 

序列时随机选择输入n 个序列中的一个[24]，无目的性的缺
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陷，以及通过n U  —1)/2次两两比对计算序列间距离时花费 

时间较长的缺陷，提出通过由 tz个序列产生 k-m ers，计算 

k-m ers出现的次数，由 k-m e rs的次数确定可以进行拼接的 

k-m ers，从而拼接得到中心序列的改进策略。使用该策略的 

改进算法可在一定程度上提升比对精度。由于S p a rk具有基 

于内存计算的特性，将改进的星比对算法在S p a rk中进行了并 

行化设计与实现，分析了算法并行化性能的不足及改进方向。

1 星比对算法及其改进

1 . 1 基本星比对算法

基本星比对算法是专门针对多序列比对的一种启发式搜 

索方法[23]。其主要思想是根据〃个输入序列的距离确定中 

心序列，并将中心序列和其他序列进行比对。比对过程中遵 

循“一旦是空格，永远是空格”的思想。当中心序列与其他序 

列两两比对结束后，由于在中心序列与每个序列的双序列比 

对结果中都加入了空格，因此把这些双序列比对后加入中心 

序列的空格汇总到问一^个中心序列，问时把在中心序列相应 

位置加入的空格加到比对序列上。星比对算法如算法 1 

所示。

算法 1 星比对算法

输入: k 条序列Si，s2，…，sk 
For i= l  to k do 

For j =  1 to k do

计算$ 与 S j的最佳比对得分VCs1，sj ) ;
End

End

确定中心序列c，使得和项i ：V (c，Si)达到最小值；
i = i

Foreach星形中心之外的序列do

按照“一旦有空位，永远是空位”的原则将新序列合并到多序列比对中； 

End

1 . 2 星比对算法的改进

星比对算法的优点是避免了渐进式比对方法中所有参与 

的序列都需两两比对，两 两 比 对 的 次 数 为 一  1)/2,而星比 

对方法中两两比对的次数为2 * 〃，效率明显提升。星比对算 

法的缺点是在计算中心序列时需要计算序列之间的比对得分 

或者距离，整个算法的大多数时间都花费在计算中心序列上。 

因此，本文提出基于综合计算k-mers的次数，根据 k-mers的 

次数拼接 k-mers而得到中心序列的改进方法，如 算 法 2 

所示。

算法2 改进的星比对算法 

输入: k 条序列Si，s2，…，sk 
For i= l  to k do 

分解S 为 k-mers 
End
删除重复的k-mers，为剩余k-mers编号，记录 k-mers出现的次数及 

出现的序列

根据k-mers之间的重叠关系和k-mers出现的次数，拼接k-mers得到 

中心序列c
Foreach星形中心之外的序列do

按照“一旦有空位，永远是空位”的原则将新序列合并到多序列比对中； 

End

2 改进的星比对算法的并行化

2. 1 k-mer的定义及中心序列s ]的计算

定义 1 已知字符串s 和整数 a々 < 卜|)，从 s 的第一个 

字符开始到第W  —々+ i 个字符，依次截取长度为々的子串， 

每个子串就是由々生成的一个k-m er。

假 设 尸 agctgctaa，k =  6,则 s 生成的 k-m ers 为 agctgc， 

g c tg c t，c tg c ta，tg c ta a，gctaaa。

为了便于表示，把最初得到的中心序列称为&1。在改进 

的星比对算法中，首先对每个序列计算产生多个 k-m ers，然 

后把7Z个序列产生的 k-m e rs进行去重，并为剩余的 k-m ers 

编号，记录其出现的次数及来自序列的编号，根据 k-m e rs重 

复的次数进行k-m e rs拼接，得到一条新的序列，这条拼接而 

成的新序列即^1。接下来描述这种改进的星比对算法的并行 

化设计过程。

2 . 2 算法的并行化

S p a rk是由美国的A M P L a b实验室于2009年开发出来 

的，由于它的计算是基于内存的，因此在同等情况下，Spark 

与 M apR educe相比体现出了强大的时间优势。

S p a rk的核心组件是R D D，也称为弹性分布式数据集。 

S p a rk的并行化程序设计思想是:首先将输入数据转换成 

R D D，然后对此R D D 相继实施一系列算子进行计算，从而达 

到数据处理的目的。由于R D D 分布在不同的计算结点上，因 

此有 R D D 操作的位置就存在并行。若要提高算法效率，必须 

尽可能地将R D D 中的数据并行执行。

2. 2.1 ^的设计

把 S p a rk中的改进星比对算法称为 IM -CS~S p a rk，IM - 

CS Ŝ p a rk中求解^的设计思路如图1所示。

图 1 IM-C&Spark的流程图 

2. 2. 2 双序列比对思想

求 得 之 后 ，将^与输入的〃个序列进行两两比对，需
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要调用双序列比对算法〃次。在求得 ^之后，依 然 将 与 输  

入的^个序列进行两两比对，再调用双序列比对算法^次，因 

此整个算法将调用双序列比对算法2 * 7Z次，双序列比对算法 

的设计好坏将直接影响最终的比对精度和效率。本文的双序 

列比对采用尽可能从两个待比对的序列中搜索最大相似子串 

的思想。

假设输入序列中心序列为d 的长度为〃，输入序列之 

一为& ，& 的长度为m ，双序列比对算法的具体步骤如下：

(1) 从 ^ 中 第 个 位 置 起 查 找 与 & 最长的不交 

叠共同子串〇蛛 ，将 〇吨记录输出。

(2) 对于每个〇吨，定 位 其 在 ^中 的 位 置 ^和 ^中 的 位  

置 ,2,计 算 心 Zi —h 〇

(3) 若 ^ < 0 , 说明子串〇吨在心1 中的位置比在&中的 

位置靠前，在 ^ 中 插 入 个 空 格 。

(4) 若心幻>0,说明子串〇吨在&中的位置比在心 1 中的 

位置靠前，在 S 中插入A t;个空格。

(5) 所有〇吨处理结束后，如果两个插入空格的串长并不 

相同，则直接在较短串的后面插入相差的空格。

2.2.3 ^ 的计算

假设输入的n 条序列如下U = 3 ) :

1) M E K K T L G F L F L L L L V L A A D V

2) M A R S V P L V S T IF V F L L L L V A

3) M A R S L P L V S T IF V F F L L L L V  

经过2. 2.1节的计算 j 如下：

M E K K T L G F L F L L L L V A

并且W 与 3个序列的双序列比对结果如下：

s j  M E K K T L G F L F L L L L V A * * * *

1 M E K K T L G F L F L L L L V L A A D V  
s j  M E K K T L G F L * * * * F L L L L V A
2 M A R S  V P L V S T I F V F L L L L V A  
s j  M E K K T L G F  L * … * F L L L  L V A
3 M A R S L P  L V S T I F V F F L L L  L V  *

将 3组双序列比对结果在^ 中插入的所有空格都加到 

同一个d 中，得到^2。因 此 ^为 ：

M E K K T L G F L _ _ F L L L L V A * * * *

将^再与〃个输入序列进行两两双序列比对，得到^组  

双序列比对结果：

M E K K T L G F L * 辦  *F L L L L V A * "  * 

M E K K T L G F L ** _ F L L L L V L A  A D  V

M E K K T L G F L **… F L L L L V A * * * * 

M A R S V P L V S T IF V F L L L L V A * * * *

M E K K T L G F L * _ * F L L L L V A * * w  
M A R S  L P L V S T IF V F F L L L L V * * * * *

将这〃组双序列比对结果中加入了空格的〃个原始序列 

放在一^起即为最终的比对结果。最终结果为： 

M E K K T L G F L **** *F L L L L V L A A D V  
M A R S V P L V S T IF V吓 L L L L V A * * "  

M A R S L P L V S T IF V F F L L L L V * * * * *
& &&&&&&

其中，“& ”表示对齐的列。20列中有7列得到匹配。

3 实验设计与结果分析

3 . 1 数据与平台搭建

本文采用5 组正常人的线粒体基因序列作为实验数 

据[23]，如表 1 所列。采 用 3 台 T h in k S e rv e r服务器搭建1 个 

M a s te r，2 个 S la v e的集群。3 台 T h in k S e rv e r服务器的硬件 

配置完全相同，有 2 个 4 核 C P U ，每 个 C P U 的主频为

2. 4G H z，内存容量为32G 。

表1 数据集

数据集 最大长度 最小长度 平均长度 序列数 文件大小

Mt Genome 16579 16556 16570 96 1M
IX 672 10M
2X 13440 213M
5X 33600 512M

10X 67200 1G

硬件平台上安装的软件有：Red H a t E n te rp rise L in u x  

S erver release 6. 4, Centos release 6. 5, H adoop-2. 2. 0, JD K

1. 7. 0_25 和 S park 1. 5. 2。

3 . 2 实验设计及结果

表 2 列出了改进星比对算法的精确度，通过综合计算 k- 

m e rs的次数，根据 k-m e rs在每个序列中出现的次数来确定 

中心序列，并且在双序列比对中，采用查找两个序列中最大相 

似子串的思想来进行双序列比对，可得到更加精确的比对 

精度。

表 2 比对精度比较

数据集 方法 精度

IM-CS-Spark 165795
Mt Genome 文献[27] 181692

ClustalW 182780

表 2 中的精度计算方法是对于比对结果中任意两对碱 

基，匹配得〇,不匹配得1[27]。因此最终所得的分数越少，说 

明匹配的碱基对越多，精度越高。

IM -CS Ŝ p a rk在集群上采用Y arn-C lie n t的运行模式，采 

用如下命令：

[im au@ m aster 〜 ]$ • /spa rk-su b m it 

—m aster y a rn -c lie n t 

—executor-cores 1 

- num -executors 2 

—executor-m em ory 6g 

—conf spark, d e fa u lt, p a ra lle lism ^  4 

—class com. spark, m ain. Backup 

/hom e/im au/D ong/2 x. j ar

在计算小于13440个序列时，参 数 executor-m e m o ry采 

用的是默认值，但是在计算数据2x 时，出现了 “ lo s t E xecu to r 

in  s la v e l”错误，因此，将 参 数 executor-m e m o ry的值设置为 

6g ，该错误即可消除，程序运行回归正常;如果 e xe cu to r-m e  

m o ry的值设置得太大，如 8g ，就会出现超出集群配置上限的 

错误。

表 3列出了 IM -CS Ŝ p a rk与其他几种并行方法的时间比 

较。从 表 3 可以看出，本文算法经并行化设计后，仅比
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K A lig n 的计算时间短，而远长于其他3 种并行方法。这并不 

符合 S p a rk由于基于内存计算，与 M apR educe相比性能能够 

提升1〇〇倍的官网描述。

表 3 计算时间比较

lx 2x 5x lOx
IM-CS-Spark 97m 36h 93h 180h

HAlignCTrie Tree) 3ml6s — —
HAlignC Hadoop) 2m21s 10m53s 1 1ml Is 28m28s

MAFFT lm41s 175m 984m —
KAlign 170m44s — — —

3 . 3 并行程序分析及改进方向

通过检验算法的并行化程序发现，在将中心序列 d 与^ 

个输入序列进行双序列比对的过程中，将〃个输入序列分别 

置于〃个输入文件中，采用迭代的方法从序列1 迭代到序列 

〜序列 i 与中心序列d 进行双序列比对时会读取第 i 个输入 

文件，并将此输入文件转换为R D D。例如，序 列 1 对应的文 

件为 in p u tl. t x t，该文件只有 1 行，由 in p u tl. t x t生成一个 

R D D，将此 R D D 与 ^进 行 比 对 ，比对结束后缓存结果，然后 

进行下一次迭代，由序列2 的原始数据生成一个R D D，将此 

R D D 与 ^进行比对，重复该过程直至处理完序列〃。实际上 

整个过程虽然用到了 R D D，但其是一个串行的过程，因为每 

个 R D D 中只有一个元素，只有 R D D 中有大量元素或者大量 

的行时，才能将这些元素分到不同结点上并行。因此该程序 

耗费时间较长，性能较差。

中心序列与〃个序列两两比对时，也是采取如上方 

法，也是一个串行的过程，势必耗费大量时间，这是程序性能 

较低的原因。因此，下一步考虑在双序列比对的过程中修正 

并行化程序的设计，将〃个序列依然放在同一个输入文件中， 

当输入数据源转换为R D D 后，每行是一个序列，同时每行也 

是 R D D 的一个元素。这样 R D D 的 tz个元素分布在不同的结 

点上，与 d 的双序列比对是一个并行的过程，必然会节省时 

间，也符合并行设计的思路。

结 束 语 本文在星比对算法的基础上，提出了一种通过 

生成各序列的k-m ers，计算各序列中k-m e r出现的次数，以 k- 

m e r出现的次数为依据拼接而得到一条中心序列的改进策 

略，进而，在双序列比对算法中采用在两个序列中搜索最大相 

似子串的思想，使得比对算法的精确度具有一定程度的提升。 

之后，在 S p a rk中对改进星比对算法进行并行化设计及编程， 

采用 S p a rk的 Y a rn-C lie n t模式进行运行，发现并行化算法的 

时间性能并未占优势。通过分析算法的设计流程，找到了应 

该改进的方向，即不应该采取迭代的方式进行两两比对，而应 

该将输入的〃个序列置于同一个输入文件中，并将其转换为 

R D D。之后取R D D 中的元素与中心序列进行比对，从而使双 

序列比对过程为一个并行化过程。下一步工作将对比进行 

尝试。

另外，S p a rk的集群性能与资源配置有极大的关系，比如 

在运行的过程中，设置最合适的参数，如 Executor-m em ory， 

spark, d e fa u lt p a ra lle lism ，num -e xe cu to rs，execu tor-cores 等， 

研究它们与输入数据的大小、类型有何种关系，这涉及到资源 

调优的研究。

最后，在 S p a rk程序设计的过程中，为了能够使得性能最 

优，需要遵循一些原则，如避免创建重复的R D D、尽可能复用 

同一个R D D、对多次使用的R D D 进行持久化等，这些将涉及 

到开发调优的研究。

今后将针对双序列比对并行化设计、资源调优、开发调优 

方面展开进一步的研究。
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