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新型图形硬件支持下的动态规划局部比对算法加速研究

张　 林
（浙江中医药大学生命科学学院，浙江 杭州 ３１００５３）

摘　 要：为探索准确、高效、低成本、通用性并存的生物序列局部比对方法。 将点阵图算法、启发式算法等各种序列局部比对

算法中准确性最高的动态规划局部比对算法在计算机中实现，并通过流式模型将其映射到图形硬件上以实现算法加速，再通

过实例比对搜索数据库完成比对时间和每秒百万次格点更新（ＭＣＵＰＳ）性能值评测。 结果表明，该加速算法在保证比对准确

性的同时，能显著提升比对速度。 与目前最快的启发式算法相比，比对平均加速为 １４．５ 倍，最高加速可达 ２２．９ 倍。
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　 　 生物序列分析是生物信息学研究的一个重要手

段，它是了解基因组结构和功能的基本途径［１］。 而

在生物序列分析中，生物序列比对是最常用和最经

典的研究手段［２］。 基于真核表达的剪接特点和蛋

白质的模块性质，目前，序列局部比对已成为生物序

列比对中的主要分析方式。 其通过将查询序列与整

个生物数据库的所有序列进行局部比对，来完成一

系列的生物学分析，探索生命起源和存在的内在

规律。
而在后基因组时代，生物数据库含有海量数据。

因此，在保证比对准确的同时如何提高其效率，已成

为序列局部比对的瓶颈。 现在比较重要的是动态规

划局部比对算法［３］，准确性高是其最大优点，但存

在着效率问题。 为了增加动态规划局部比对算法的

效率，最早提出的解决方案是加入启发式算法，例如

现在常见的 ＦＡＳＴＡ 和 ＢＬＡＳＴ 算法［４］，但其准确性

受到影响。 现在的思路是采用专门的生物信息处理

机器和专有硬件提高动态规划局部比对算法的比对

速度，但其缺点是投入太大，实现困难。
近年来，图形硬件（计算机显卡）发展迅速，主



要具有以下优点。 第一，浮点运算能力强，显存与位

宽大，非常适合高密度的运算，也非常适合流式处

理［５］。 第二，并行度很高，具有统一渲染构架，非常

适合并行运算。 第三，可编程，具备了通用计算能

力［６－７］，在图像处理［８］、计算几何［９］、科学计算［１０］、
生物数据分析等领域已有多处应用［１１－１２］。 第四，价
格便宜，性价比非常高。

鉴于上述背景，本文拟以动态规划局部比对算

法为研究对象，将其实现，然后利用图形硬件将其加

速，并通过一系列实例进行加速性能评测，探索兼具

准确性、高效性、通用性的生物序列局部比对方法。

１　 实验材料与方法

１．１　 实验材料

电脑配置如下：ＣＰＵ：Ｉｎｔｅｌ 酷睿 ｉ７ ４９６０Ｘ（频率

４ ＧＨｚ、１５ ＭＢ 三级缓存）；内存：ＤＤＲ３（１６ ＧＢ）；硬
盘：１ ＴＢ 。

３ 款最新的计算机显卡（图形硬件），品牌为

ＮＶＩＤＩＡ，型号为 Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７６０、Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７７０、
Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７８０Ｔｉ。 安装在上述配置的电脑上分别

运行。
１．２　 实验方法

１．２．１　 实现动态规划局部比对算法

实现动态规划局部比对算法，即寻找两条序列

局部最优匹配的算法，又称 Ｓｍｉｔｈ⁃Ｗａｔｅｒｍａｎ 算法。
１．２．２　 利用图形硬件加速动态规划局部比对算法

将上述算法通过逻辑映射和物理映射移植到图

形硬件上，并研究在图形硬件上研究对其加速。
１．２．３　 加速后测评

查询对象和数据库选择：在 ＵｎｉＰｒｏｔＫＢ ／ Ｓｗｉｓｓ⁃
Ｐｒｏｔ 蛋白质数据库中选择 ８ 条不同长度的蛋白质查

询序列，它们的 ａｃｃｅｓｓｉｏｎ 编号分别为 Ｑ６４３７２（长度

７３ａａ）、 Ｑ９ＣＱＷ９ （ 长 度 １３７ａａ ）、 Ｑ６０９６１ （ 长 度

２３３ａａ）、 Ｑ８ＷＵ９０ （ 长 度 ４２６ａａ ）、 Ｑ８Ｒ２Ｇ６ （ 长 度

９４９ａａ）、 Ｑ８ＣＪ１２ （ 长 度 １ ００９ａａ ）、 Ｑ０１８１５ （ 长 度

２ １３９ａａ）、Ｑ０Ｆ９Ｋ２ （长度 ４ １１３ａａ）。 将上述 ８ 条蛋

白质序列比对搜索 ＵｎｉＰｒｏｔＫＢ ／ Ｓｗｉｓｓ⁃Ｐｒｏｔ 数据库

（２０１４＿０２ 版本，序列平均长度 ３７５ａａ，共有１ ２８３ ２８２
个蛋白分子）。

实验组：比对执行动态规划局部比对算法

（Ｓｍｉｔｈ⁃Ｗａｔｅｒｍａｎ 算法），在上述三款图形硬件（见
实验材料）上分别运行并加速。

对照组：作对照的是由 ＣＰＵ 执行的 ＳＳＥＡＲＣＨ
程序。 它采用的是 ＦＡＳＴＡ 启发式算法，在动态规划

局部比对算法（Ｓｍｉｔｈ⁃Ｗａｔｅｒｍａｎ 算法）基础上进行了

启发式算法加速，比对速度快，但准确性受到影响。
对照组其他比对条件、电脑配置均与实验组一致

（见实验材料）。
评价参数： 时间 性 能 （ 执 行 时 间 ）、 ＭＣＵＰＳ

（Ｍｉｌｌｉｏｎ Ｃｅｌｌ Ｕｐｄａｔｅｓ Ｐｅｒ Ｓｅｃｏｎｄ） 性能值。 其中

ＭＣＵＰＳ 为“每秒百万次格点更新”，在生物序列比

对中，其代表了每秒能计算完成的得分矩阵的格点

的数量，其值越高，说明比对的速度越快、效率越高。
设查询序列长度为 Ｌ，比对的数据库中有 ｎ 个分子

序列，其中第 ｉ 个序列的长度为 Ｌｉ，查询序列比对搜

索数据库所耗费的时间为 ｔ。 则

ＭＣＵＰＳ ＝
∑ ｎ

ｉ ＝ １
Ｌｉ∗Ｌ

ｔ∗１０６ 。 （１）

２　 实验结果

２．１　 实现动态规划局部比对算法

２．１．１　 动态规划局部比对算法基本描述

设有两条生物分子序列，分别为 Ｙ ＝ Ｙ［１］ …
Ｙ［ｐ］（长度为 ｐ）和序列 Ｚ＝ Ｚ［１］… Ｚ［ｑ］（长度为 ｑ）进
行比对。 采用简单打分：残基匹配得 ２ 分，不匹配与

空位均扣 １ 分，利用 ｃ（ ）函数来表示序列残基间的

得分。
最优比对得分矩阵（简称得分矩阵）的设置如

下。 设 Ｅ 为得分矩阵，Ｅ（ ｉ，ｊ）表示序列 Ｙ 的前缀

Ｙ［１］…Ｙ［ ｉ － １］ Ｙ ［ ｉ］ 和序列 Ｚ 的前缀 Ｚ ［１］ …
Ｚ［ｊ－１］Ｚ［ｊ］之间的最佳比对得分（１＜＝ ｉ＜＝ｎ， １＜ ＝ ｊ
＜＝ｍ）。 Ｅ 具备初始条件：Ｅ（ｉ，０）＝ Ｅ（０，ｊ）＝ ０。
２．１．２　 利用递归打分计算得分矩阵 Ｅ

递归打分函数如下：
Ｅ（ｉ，ｊ）＝ ｍａｘ｛Ｅ（ ｉ－１，ｊ－１） ＋ｃ（Ｙ［ ｉ］，Ｚ［ ｊ］）；

Ｅ（ｉ－１，ｊ）－１；Ｅ（ｉ，ｊ－１）－１；０｝。
动态规划局部比对算法计算得分矩阵 Ｅ 具体

实现如下：
ｉ ＝ １；
ｗｈｉｌｅ（ｉ＜＝ｐ）
｛
　 　 ｊ ＝ １；
　 　 ｗｈｉｌｅ（ｊ＜＝ｑ）
　 　 ｛ｉｆ（Ｅ（ｉ－１，ｊ－１）＋ｃ（Ｙ［ｉ］，Ｚ［ｊ］）＞ Ｅ（ｉ－１，ｊ）－１）
　 　 　 　 Ｅ（ｉ，ｊ）＝ Ｅ（ｉ－１，ｊ－１）＋ｃ（Ｙ［ｉ］，Ｚ［ｊ］）；
　 　 ｅｌｓｅ

Ｅ（ｉ，ｊ）＝ Ｅ（ｉ－１，ｊ）－１；
　 　 　 　 ｉｆ（Ｅ（ｉ，ｊ）＜ Ｅ（ｉ，ｊ－１）－１）

Ｅ（ｉ，ｊ）＝ Ｅ（ｉ，ｊ－１）－１；
ｉｆ（Ｅ（ｉ，ｊ）＜０
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Ｅ（ｉ，ｊ）＝ ０；
ｊ＋＋；

　 　 ｝
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｝
通过上述运算，获得 Ｅ。
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２．１．３　 利用回溯获得最优比对序列

回溯算法实现如下：
ｄｅｆｉｎｅ ＧＹ，ＧＺ；　 　 ／ ／存放最优比对序列

ｉ ＝ ｐ，ｊ ＝ｑ；
ｗｈｉｌｅ（ｉ＞０＆＆ｊ＞０＆＆ Ｅ（ｉ，ｊ）！ ＝ ０）
｛
　 　 ｉｆ（Ｅ（ｉ，ｊ）＝ ＝ Ｅ（ｉ－１，ｊ－１）＋ｃ（Ｙ［ｉ］，Ｚ［ｊ］））
　 　 ｛ＧＹ＝ ｉ；ＧＺ＝ ｊ； ｉ－－；ｊ－－；｝
　 　 ｅｌｓｅ ｉｆ （Ｅ（ｉ，ｊ）＝ ＝Ｅ（ｉ－１，ｊ）－１）
　 　 ｛ＧＹ ＝ ｉ；ＧＺ ＝‘－’； ｉ－－；｝
　 　 ｅｌｓｅ
　 　 ｛ＧＹ ＝‘－’；ＧＺ ＝ ｊ；ｊ－－；｝
｝
ｒｏｌｌｂａｃｋ （ＧＹ）； ｒｏｌｌｂａｃｋ （ＧＺ）；／ ／ 　 　 ｒｏｌｌｂａｃｋ （）

为序列反转函数

２．２　 利用图形硬件加速动态规划局部比对算法研究

２．２．１　 算法障碍与瓶颈分析

动态规划局部比对算法主要包含两个步骤，一
是递归打分计算得分矩阵 Ｅ，二是回溯获得最优比

对序列。 其中，步骤一的计算复杂度为 Ｏ（ｐ∗ｑ），步
骤二的计算复杂度为 Ｏ［ｍａｘ（ｐ，ｑ）］。 因此，步骤一

是瓶颈，需利用图形硬件进行加速，而步骤二对计算

时间的影响几乎为 ０，可以在继续在 ＣＰＵ 上执行。
２．２．２　 递归打分计算得分矩阵的映射过程

经过分析发现，在递归打分计算得分矩阵 Ｅ
时，任意格点值的计算，只与其左边、上方、斜上方的

三个格点相关（见图 １）。 因此，可将 Ｅ 的计算作为

流式处理， 其中， 打分过程映射为流处理核心

（Ｋｅｒｎｅｌ）、计算得到的 Ｅ 数据映射为流数据（Ｓｔｒｅａｍ
Ｄａｔａ），循环进行（见图 ２（ａ）），此为第一步———逻辑

映射。 此外，我们还要完成第二步，物理映射，将上

述逻辑模型移植到图形硬件上完成。 图形硬件具有

良好 的 流 处 理 能 力， 其 片 段 着 色 器 （ Ｆｒａｇｍｅｎｔ
Ｐｒｏｃｅｓｓｏｒｓ）可完成 Ｋｅｒｎｅｌ 功能，纹理系统则可以纹

理数据的形式保存 Ｓｔｒｅａｍ Ｄａｔａ，循环操作完成 Ｅ 的

计算（见图 ２（ｂ））。
j-1

i-1

i

j

图 １　 递归打分中的数据相关性

Ｆｉｇ．１　 Ｄａｔａ ｒｅｌａｔｉｖｉｔｙ ｏｆ ｒｅｃｕｒｓｉｏｎ ｍａｒｋｉｎｇ

CPU

得分矩阵

打分过程

流式处理器

Kernel

(p*q)
Stream
Data

输出 输入 输出输入

流式处理器 图形硬件

纹理数据

片段着色器Kernel

Stream
Data

输出输出 输入 输入

(a)

(b)

图 ２　 递归打分的映射过程

Ｆｉｇ．２　 Ｔｈｅ ｍａｐｐｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｒｅｃｕｒｓｉｏｎ ｍａｒｋｉｎｇ
注：（ａ）递归打分的逻辑映射；（ｂ）递归打分的物理映射。
Ｎｏｔｅｓ：（ａ） Ｌｏｇｉｓｔｉｃ ｍａｐｐｉｎｇ ｏｆ ｒｅｃｕｒｓｉｏｎ ｍａｒｋｉｎｇ；（ｂ） Ｐｈｙｓｉｃａｌ ｍａｐｐｉｎｇ
ｏｆ ｒｅｃｕｒｓｉｏｎ ｍａｒｋｉｎｇ．

另外，在真实情况下，生物序列之间的打分规则

会比较复杂，形成打分矩阵。 而对于蛋白质分子的

比对，由于蛋白质的进化性质，还需引入不同的取代

矩阵进行打分。 鉴于此，可将打分矩阵也保存在纹

理中，供片段着色器读取。 图 ３ 给出了递归打分计

算得分矩阵算法的最终映射过程。
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图 ３　 递归打分算法的最终映射过程

Ｆｉｇ．３　 Ｆｉｎａｌ ｍａｐｐｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｒｅｃｕｒｓｉｏｎ ｍａｒｋｉｎｇ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ

２．２．３　 利用逆对角线法对递归打分进行并行加速

通过上面分析发现，在递归打分计算得分矩阵

Ｅ 时，任意格点值的计算，只与其左边、上方、斜上方

的三个格点相关，因此每一条逆对角线上格点的计

算互不干扰（见图 ４（ ａ））。 所以，我们可对同一条

逆对角线上的所有格点并行计算，而图形硬件恰好

具备良好的并行计算的能力，可完成此项操作（见
图 ４（ｂ））。 因为逆对角线的条数为 ｐ＋ｑ－１，从而将

计算复杂度从原来的 Ｏ（ｐ∗ｑ）降低为 Ｏ（ｐ＋ｑ－１）。

j-1 j

j+1

j+1

j-1

j

j-1 j+1

j+1

j-1
j

j

(a) (b)

图 ４　 利用逆对角线在图形硬件上进行加速计算

Ｆｉｇ．４　 Ａｃｃｅｌｅｒａｔｅｄ ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｂｙ ｔｈｅ ｉｎｖｅｒｓｅ ｄｉａｇｏｎａｌ
ｒｕｌｅ ｏｎ ｔｈｅ ｇｒａｐｈｉｃｓ ｈａｒｄｗａｒｅ

注：（ａ）逆对角线上的格点计算规律；（ｂ）逆对角线上的并行计算。
Ｎｏｔｅｓ：（ａ） Ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｒｕｌｅ ｏｆ ｉｎｖｅｒｓｅ ｄｉａｇｏｎａｌ：（ｂ） Ｐａｒａｌｌｅｌ ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｏｆ ｉｎｖｅｒｓｅ ｄｉａｇｏｎａｌ．

　 　 综上所述，映射后利用图形硬件计算得分矩阵 并实现加速的具体算法如图 ５：

Initializationbuffers、textures、rendertargets //初始化纹理、缓存与渲染对象
activatefragmentprogram //激活片段着色器程序

foreachinversediagonal
{

bindbuffersRx-1andRx-2astextures /*选择3个独立的缓存Rx-1、Rx-2和Rx，分别代表逆对角线x-1、
x-2和x,接着将Rx-1、Rx-2绑定到纹理*/

setrebdertargettibyfferRx //将Rx设置成渲染对象

setuniformvariables //设置必要的统一变量
drawverticesandtexturecoordinates /*片段着色器访问纹理获得数据，并发计算逆对角线x上格

点的得分权值，并完成渲染着色与纹理映射*/
releasetexturebuffers //释放缓存与纹理的绑定

}
deactivatefragmentprogram //释放片段着色器程序
readresultsfromframebuffer //从帧缓存中获得结果，得到得分矩阵E

图 ５　 在图形硬件中递归计算得分矩阵

Ｆｉｇ．５　 Ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ ｓｃｏｒｉｎｇ ｍａｔｒｉｘ ｏｎ ｔｈｅ ｇｒａｐｈｉｃｓ ｈａｒｄｗａｒｅ
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２．３　 动态规划局部比对算法加速后性能测评

２．３．１　 执行时间

表 １ 中显示的是：８ 条长度不同的序列分别由

ＳＳＥＡＲＣＨ、 Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７６０、 Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７７０、
Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７８０Ｔｉ 执行数据库比对搜索所耗费的

时间。
表 １　 时间性能评测结果

Ｔａｂｌｅ １　 Ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｅｖａｌｕａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｉｎ ｔｉｍｅ

查询序列长度 ＳＳＥＡＲＣＨ（单位：秒） Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７６０（单位：秒） Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７７０（单位：秒） Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７８０Ｔｉ（单位：秒）

７３ ５２．９ １５．１ １３．０ １０．８

１３７ １０１．３ １７．１ １４．７ １２．２

２３３ １７０．５ ２０．１ １７．３ １４．４

４２６ ３２８．９ ３１．８ ２７．３ ２２．８

９４９ ６８６．１ ６３．０ ５４．２ ４５．２

１ ００９ ７８９．５ ５７．７ ４９．７ ４１．４

２ １３９ １ ７１５．９ １１３．０ ９７．２ ８１．０

４ １１３ ３ ４１９．９ ２０８．２ １７９．２ １４９．３

２．３．２　 ＭＣＵＰＳ 性能值评测

８ 条长度不同的序列分别由 ＳＳＥＡＲＣＨ、Ｇｅｆｏｒｃｅ
ＧＴＸ ７６０、Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７７０、Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７８０Ｔｉ 执行

数据库比对搜索的 ＭＣＵＰＳ 性能值见图 ６。
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图 ６　 ＭＣＵＰＳ 性能比较

Ｆｉｇ．６　 Ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｉｎ ＭＣＵＰＳ
注：Ａ：ＳＳＥＡＲＣＨ，Ｂ：Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７６０，Ｃ：Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７７０，Ｄ：Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７８０Ｔｉ。
Ｎｏｔｅｓ：Ａ：ＳＳＥＡＲＣＨ，Ｂ：Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７６０，Ｃ：Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７７０，Ｄ：Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７８０Ｔｉ．

３　 讨　 论

３．１　 时间性能评测分析

第一，无论是利用 ＳＳＥＡＲＣＨ 还是图形硬件进

行序列比对，比对所需要时间都与序列长度成正比，
序列长度越长，比对的时间也就越长，符合比对

规律。
第二，ＮＶＩＤＩＡ Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７６０、ＮＶＩＤＩＡ Ｇｅｆｏｒｃｅ

ＧＴＸ ７７０、ＮＶＩＤＩＡ Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７８０Ｔｉ 中任意一款图

形硬件的比对时间，都要大大短于 ＳＳＥＡＲＣＨ。

第三， 在 ＮＶＩＤＩＡ Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７６０、 ＮＶＩＤＩＡ
Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７７０、ＮＶＩＤＩＡ Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７８０Ｔｉ 三块图形

硬件之间，比对所消耗的时间与硬件性能成反比，图
形硬件性能越强，耗时越短。 其中，ＧＴＸ ７８０Ｔｉ 性能

最强，耗时最短。
３．２　 ＭＣＵＰＳ 值评测分析

第一，ＮＶＩＤＩＡ Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７６０、ＮＶＩＤＩＡ Ｇｅｆｏｒｃｅ
ＧＴＸ ７７０、ＮＶＩＤＩＡ Ｇｅｆｏｒｃｅ ＧＴＸ ７８０Ｔｉ 和 ＳＳＥＡＲＣＨ 相

比，平均加速分别 １０．４ 倍、１２ 倍、１４．５ 倍，比对速度

都有飞跃性地提高。
第二，随着查询序列长度的增加，比对加速越发
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显著，查询序列长度越大、比对需要耗费的时间越

多，图形硬件的加速效率则越高。
第三，从 ７６０ 到 ７８０Ｔｉ，随着性能不断增强，比对

速度提升显著。 以此次测试中性能最高的 ７８０Ｔｉ 为
例，对于不同长度的查询序列，对比于 ＳＳＥＡＲＣＨ，其
平均加速越为 １４．５ 倍；当查询序列长度增加到最高

的 ４１１３ａａ 时，比对加速达到了 ２２．９ 倍。
３．３　 综合分析

从上述时间性能和 ＭＣＵＰＳ 性能值均可知，利
用图形硬件进行加速的比对算法，其速度要远超利

用启发式算法提速的比对算法，能极大地提升生物

序列局部比对速度。 此外，近年来图形硬件每月都

有新款推出，硬件性能不断提升，通过图形硬件进行

比对加速还有更为广阔的提升空间及更为光明的前

景。 第三，相比利用启发式算法进行加速，图形硬件

加速算法严格执行动态规划局部比对算法，比对准

确性不会有任何地牺牲。 最后，图形硬件可在个人

电脑上运行，价格非常便宜，性价比极高，相比于专

门的生物信息处理机器和专有硬件来说，成本可以

忽略不计，能大规模推广和应用，通用性极强。

４　 结　 论

综上所述，将准确率最高的动态规划局部比对

算法予以实现，然后将其映射到图形硬件（计算机

显卡）上实现算法加速，并通过实例评测其性能。
结果表明该加速算法在保证比对准确性的同时，能
显著提高比对速度。 从而为实现准确性、高效性、通
用性并存的生物序列局部比对方法做出新的探索，
为生物学、医学、高性能计算的结合开拓新的方向。
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