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摘摘摘要要要: 生物信息学是结合计算机技术解决生物问题, 利用计算机能力加速生物研究的交叉性学科. 问题求解环
境(problem solving environment, PSE)是一类面向科学问题求解的计算平台, 研究人员通过使用 PSE 可以高效地
参与和开展科学研究. 由于生物数据规模通常很大, 而这些数据随着生物技术的发展仍在不断地增加, 因此, 传统
的单机单系统 PSE 已无法满足生物计算需求. 介绍上海大学计算机工程与科学学院高性能计算研究所生物信息

学研究团队将云计算技术与 PSE 相结合, 实现基于云环境的问题求解环境 CPSE-Bio, 并对其中 2 个代表性模块,

即 PPI(protein-protein interaction) 多数据库网络查询(multi-database retrieval technology, MDRT)模块和蛋白质挖

掘(protein mining, PM)模块, 进行性能分析和比较.
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Abstract: Bioinformatics is an interdisciplinary subject which combines biology with computer science to address

biological problems. The purpose of problem solving environment (PSE) is to solve scientific problems and provide

an effective platform for researchers. As the scale of biological data is huge and data increase rapidly with the

development of the biology technology, it is hard for the traditional PSE based on a sequential computer system to

meet the processing demand. This paper reviews the work of the Bioinformatics Group at the School of Computer

Engineering and Science, Shanghai University. PSE with the cloud technology and implement a bioinformatics PSE

named CPSE-Bio, based on cloud computing are combined. The performances of two main modules in the CPSE-

Bio, multi-database retrieval technology (MDRT) and protein mining (PM), are evaluated and analyzed.
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生物信息学(Bioinformatics)利用应用数学、信息

学、统计学和计算机科学的方法来研究生物学问题[1],
处理和维护诸如基因序列、蛋白质序列、蛋白质交互网
络(protein-protein interaction, PPI)和转录因子等多种

生物数据. 相对于传统的生物学, 生物信息学利用计算

机方法对数据进行检测、比对和模拟等操作, 从而提高
研究效率. 自从生物信息学诞生以来, 许多研究算法得以

实现和广泛应用. 这些算法覆盖了生物学研究的各种领

域, 如生物聚类、网络匹配、序列比对等, 给生物研究带

来突破. 然而, 这些算法都具有很强的专业性, 对于不具
备专业背景的研究人员而言, 使用这些算法往往是费时
费力的. 许多学者为此做了大量的工作, 其中问题求解
环境是一个非常有效的手段.
问题求解环境 (problem solving environment, PSE)

是提供所有必需的计算组件, 用以解决某一个类别的问
题, 即为使用者提供一种软件集成系统, 并针对具体问
题构建数据管理系统、模型系统、可视化平台, 从而形
成一种计算环境[1-3]. 自 1970 年 PSE 的相关研究开展
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以来, 越来越多的学者投入到了PSE的研究工作, 涌现出
针对各个领域的 PSE, 诸如NCAS[4-6], PDE, MART[7-8]

和 PSE Park[9]等.

随着互联网技术不断发展, 信息数据量的不断增长,
PSE 研究面临了新的挑战, 即大数据处理困难. 因此, 传

统的单机单系统 PSE 逐步向多机分布式系统 PSE 进行
过渡, 并取得了长足的发展, 如基于网格计算的 PSE,
WebFlow[10], Cactus[11]和GridPort[12]. 就生物技术而
言, 生物技术的发展推动了生物数据的不断增加. 以

蛋白质数据为例, UniProt 数据库[13]目前已经包含了

大约 2 000万条蛋白质序列数据, 相比于 2011 年已增加

了近 2 倍的数据量. 因此, 对数据的计算与维护带来
了巨大的挑战. 上海大学计算机工程与科学学院高性
能计算研究所生物信息学研究团队近年来对生物信息

学 PSE 进行了大量研究, 先后实现基于网格计算的 PSE-
Bio[14-20]和基于云计算的 CPSE-Bio[21-23], 并开发了数
据管理、生物网络匹配和数据可视化等模块.

本工作将重点介绍近年来上海大学计算机工程与
科学学院高性能计算研究所生物信息学研究团队对生
物信息学 PSE 的研究工作, 在回顾了在PSE开展的相关
工作后, 选取 CPSE-Bio 中的两个云计算支持模块、多数
据库PPI网络查询(multi-database retrieval technology,
MDRT)模块[22]和蛋白质挖掘(protein mining, PM)模
块[23]进行分析. 最后通过实验比较, 发现 MDRT 模块在
与云计算结合后能够在性能上得到提升, PM模块在结合
了云虚拟化技术后其计算资源得到了充分的利用.

1 相关工作

上海大学计算机工程与科学学院生物信息学研究
团队自 2007 年以来对生物信息学PSE进行了相关的研
究. 2007 年, 谢江等[17]提出了一个基于网格的生物信
息学问题求解环境 PSE-Bio. PSE-Bio 在传统 3 层平台
架构(Portal 层、Middleware 层和 Resource 层) 上做了改
进, 新增加了 Agent 层, 从而使得网格资源对用户具有较
好的透明性. 当任务提交后, Agent 层会自动部署任务执

行, 而用户无需与网格进行任何交互, 只需监控任务执行
状态.

2008 年, 谢江等[18]又对 PSE-Bio 中的工作流作分
析, 并对 Agent 层做了进一步的细化. 他们将 Agent 层
划分为 Interface Agent, Task Agent 和 Resource Agent.
Interface Agent 是管理和维持用户和平台进行交互的
接口, 每一个用户的访问都对应了一个 Interface Agent.
Task Agent 对平台中的任务进行管理, 每个任务都有一

个相对应 Task Agent, 用来控制它的启动、挂起、终止

和迁移等操作. Resource Agent 用于管理数据资源, 接
收 Task Agent 发送的请求, 返回所需数据资源. 通过对

原 Agent 层进一步细化, 使得平台内部资源得到了更好
的封装, 也使得用户能够更有效地对资源进行监控. 为了

提高平台的兼容性, 赵志康等[14]将 Web Service 技术应
用到了 PSE-Bio 中. 通过利用 JNI 技术对服务端的事务
处理逻辑进行封装, 使得多语言集成得以实现.

2009 年, 毛国勇等[15]在 PSE-Bio 的可视化方面提出
了利用 SVG 技术来实现数据的可视化, 分别设计了数据
对象和图形对象. 数据对象是所有返回信息的封装, 存放
一些重要的可视化信息, 如起始结点、终止结点、边的
数目、点的数目和顶点的度等. 图形对象则是由 Root 对
象及其子对象 Node 和 Line 组成, 3 个对象分别都具有
相关的属性和操作, 并通过这些属性和操作, 用户得到
良好的可视化效果. 为了达到更好的交互效果, 毛国勇
等[16,19]提出将 SVG 和 AJAX 技术相结合的方法.

Cytoscape 是广泛应用于生物信息学的可视化工
具, 是 一 种 对 生物数 据 进 行 可 视 化 的 有 效 手 段[24].
俞 雷 等[20]对 Cytoscape 做 了 相 关 研 究, 并 开 发 了 基
于Cytoscape 的插件 BNMatch. BNMatch 通过 NBM 算

法[25]对 2 个相似的生物分子网络进行分析, 并将结果进
行对比可视化, 将相匹配网络中的相似结点和相似边分
别用不同的形式表现出来.

自 2007 年以来, 云计算[26]得到广泛关注. 云计算

是基于并行计算、分布式计算和网格计算的进一步发
展, 具有更好的特性和应用前景. 程笑等[21]将云计算

与 PSE-Bio 相结合, 搭建了基于云环境下的生物信息学
求解环境 CPSE-Bio, 并实现了大规模生物数据管理. 通
过部署基于 MapReduce 的计算集群, 对不同表形的生物
数据进行统一和管理. 为了能更有效地管理生物数据,
易荣贵等[22]在 CPSE-Bio 中实现了MDRT. MDRT 使用
在云环境中搭建的联合数据库, 使用户可以更高效、更
高质量地查询 PPI 数据. 虚拟化是云计算中一个重要

的技术, 通过虚拟化技术, 可以更有效地利用云计算中

的计算资源. 2012 年, 夏上云等[23]利用云虚拟化技术,
在 CPSE-Bio 中通过搭建虚拟化计算平台来提高计算

资源利用率. 他们选取了 CPSE-Bio 中的PM模块, 通过
将 PM 模块在虚拟化前后平台上执行性能比较, 发现虚
拟化技术能够有效地提高资源利用率.

2 MDRT 模块设计分析

MDRT模块[22]是 CPSE-Bio 中的云计算支持模块,
其 主 要 目 的 是 在 多 个PPI网络 数 据 库 中 查 询 所 需
的 PPI网络数据. 目前, 互联网上已公布了超过 130 个
PPI网络数据库[27]. 大部分的PPI数据都来源于 3 个途
径: 高通量芯片、计算机预测和文本挖掘. 因此，这
些数据都具有许多不同的表现形式且存在大量的冗

余. 为此, 许多学者尝试减少冗余和统一数据. 如PIR
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(The Protein Information Resource)尝 试 着 对 蛋 白 质

名称进行统一[28], IMEx (The International Molecular
Exchange Consortium)在减少数据冗余上做了大量工
作[29]. MDRT 的结构如图 1 所示, 其中“á”表示工作
流,“ê”表示数据库更新操作.

图 1 MDRT 模块结构
Fig. 1 Architecture of MDRT

MDRT主要由 7 个基本部分组成: Web Server、任务

调度、蛋白质ID映射、查询、数据库管理、联合查询数据
库(integrated query database, IQD)和热点查询数据库
(hot spot dataset, HSD), 其中 IQD 和 HSD 是 MDRT 的
关键部分, 用于整合多个PPI 数据库,并通过 MapReduce
编程模型对 PPI 数据进行查询检索. IQD 包含了大量
的 PPI 数据, 存储在 HDFS 中, 而HSD 是一个较小的热

点数据库, 用于存储查询率较高的数据. 当用户将需要

查询的 PPI 数据提交到服务器后, 服务器将用户提交信
息分发到 CPSE-Bio 的计算结点中. 然后每个计算结点
首先在 HSD 中进行快速查询, 如果未命中, 则在其相应
的 IQD 数据块中进行查询. 最后主结点对查询结果进行
归约, 返回给用户.

为了构建本地的 IQD,将互联网上发布的多个PPI数
据库进行整合. 对于大规模的数据量, 采用MapReduce
编程模型. 首先将互联网中的 PPI 数据根据不同物种

进行划分, 并针对不同的数据格式设计转换接口, 并将

其转化为统一格式. 最后, 将这些数据进行归约并存储

在HDFS 中.

在大部分的 PPI 数据库中, PPI 数据主要存储蛋白

质交互信息、蛋白质别名、探测方式和相关引用等. 对
于 IQD 中的 PPI 数据, 其主要目的是用于查找蛋白质之

间是否具有相互作用关系, 因此, 本研究对 IQD 中的数
据做了简化. 简化后每条数据包含 3 个字段: 蛋白质 A、
蛋白质 B 和它们作用关系所在数据库的链接. 在大部

分 PPI 数据查询中, 研究者主要关心蛋白质之间的关系,
因此, 通过上述字段就能有效获取所需信息.

为了验证 MDRT 模块的有效性, 在 CPSE-Bio 中选
取了 3 个计算结点, 并部署 Hadoop 环境(版本 0.20.2), 其

中 1 个作为主结点(单核 X86 处理器, 内存 1 GB, Ubuntu
10.10), 另外 2 个作为数据结点(双核 X86 处理器, 内存 4
GB, Ubuntu 10.10).

将云环境平台与单机单系统平台(双核 X86 处理器,
4 GB 内存, Ubuntu 10.10)做查询性能上的比较. 分别用
多组不同大小的实验数据进行比较, 实验结果如图 2 所

示. 可以发现, 随着计算量的增加, 云环境平台的性能优
势得到体现.

图 2 云环境平台与单机单系统平台查询性能比较
Fig. 2 Comparison between cloud system and single

system platforms

3 PM 模块与云虚拟技术

目前多核计算机被广泛应用, 使用多核计算机作为
计算结点组成 Hadoop 集群时, 分发给各个结点的任务

执行由操作系统自行调度. 但是, 有时资源的竞争会导
致计算任务在同一结点上的不同核之间进行迁移, 从

而产生额外的时间花销, 造成系统性能的降低. 因此,
对于拥有多核的计算结点, 由于资源的竞争、核间的
任务迁移和一些算法的特性, 导致每个核的利用率均
在 60%∼70% 之间, 从而产生了部分的空闲[23].

对于上述问题, 本工作结合云虚拟化技术来改善资
源浪费, 进一步提高计算性能. 在实验中, 将 Hadoop 和
Kernel-based Virtual Machine (KVM) 虚拟化技术[30-31]

相结合,将每个计算核虚拟成为一个计算结点,将 Hadoop
任务部署到每个计算核, 减少资源竞争和任务迁移所带

来的额外负载. 为了验证虚拟化技术在提高计算核使用
率上的有效性, 在CPSE-Bio上另外选取了 3 个相同架构
计算结点 (双核 X86 处理器, 6 GB 内存, Ubuntu11.04),
通过使用 KVM 将其虚拟化. 虚拟化后的 Hadoop 的部

署结构如图 3 所示.

将原来的 3 个计算机点虚拟成为 6 个计算结点(见
图 3), 这 样 每 个 虚 拟 计 算 结 点 均 具 有 单 核 X86 处 理
器 和 3 GB 内 存; 然 后, 对 这 6 个 新 的 虚 拟 结 点 进



24 （自然科学版） 第 19 卷

行 Hadoop 配置, 选取其中 1 个作为NameNode, 其余 5
个作为DataNode. 为了验证虚拟化后计算性能的提高,
分别在虚拟化前后的不同平台上执行了相应的蛋白质挖

掘模块 PM[23].

图 3 虚拟化后的 Hadoop 部署结构
Fig. 3 Architecture of the Hadoop deployment on

virtualized platform

PM的主要工作类似于文本字符的统计, 是对 PPI
数据库中的数据进行蛋白质个数进行统计. PM 模块是
一个用于处理数据密集型的计算模块. 在任务开始阶段,
需要处理的蛋白质文本数据被分配到了各个计算结点中

进行计算. 每个计算结点对所获数据进行分析与处理, 当
完成数据处理后, 将计算结果返回给主结点并发送数据
请求, 获取新的数据进行下一轮计算. 当所有数据计算完

成后, 主结点对计算结果进行归约生成输出数据, 返回给
用户.

实验结果表明, 虚拟化后的计算性能明显提高(见
图 4). 在实验中, 实验数据从 100 MB 到 4 GB变化. 在
数据量为 100 MB 时, 2 个平台的性能差距并不明显, 但
随着数据量的增加, 性能之间的差异也越趋明显. 可以

发现, 未虚拟化平台的计算核利用率保持在 80% 左右,
而虚拟化平台的计算核利用率几乎始终保持在 100%, 计

算资源得到充分利用. 在另一方面, Blocksize 大小的设
定也对计算性能产生影响. 只有为处理不同数据文件的

图 4 蛋白质挖掘程序在虚拟化前后平台的运行性能比较
Fig. 4 Performance comparison between virtualized

and non-virtualized platforms

程序设置合适的 Blocksize 才能有效提升计算性能. 同样

地, 结点之间的通信量也很大程度上影响了运行效率, 这
是由于 Hadoop 不同于传统的 MPI 并行模型, 它主要用
于数据密集型的计算. 对于通信量较少、数据较为密集

的应用, Hadoop 往往能够具有较好的表现. 充分利用计

算资源, 虚拟化技术才能得到较高的加速比. 相反, 对于
通信量较大的计算密集型应用, Hadoop 的表现往往无

法达到预期效果和得到较高的加速比.

4 结 束 语

问题求解环境的出现给研究人员带来了很大的便

利. 从生物信息学角度来看, 生物技术的发展推动了数
据量的快速增长, 由此导致了传统的单机单系统PSE已

无法满足大规模问题求解需求. 上海大学计算机工程
与科学学院高性能计算研究所生物信息学研究团队
近年来针对生物信息学问题求解环境做了大量的工
作. 自 2007 年以来提出了基于网格的生物问题求解环
境 PSE-Bio, 并开发了多个计算和数据可视化模块. 随

着云计算技术的日趋成熟, 基于网格的 PSE-Bio 也逐步

向基于云计算的 CPSE-Bio 过渡. 本工作首先对近年来
的工作进行了综述. 随后针对 CPSE-Bio 选取了其中的
多数据库 PPI网络查询模块和蛋白质挖掘模块进行了分
析. 通过比较发现, MDRT 模块具有更高的查询性能. 在
对 PM 模块实验中, 结合了 KVM 虚拟化技术后可以有
效地提高资源的使用率, 并且对于低通信的数据密集型
计算应用, 虚拟化技术可以最大化地利用计算资源, 提高
运行效率. 结果表明, 利用云的良好特性, 实现了基于云
的生物数据管理、多数据库 PPI 网络查询和蛋白质挖掘
等模块, 并在实际运用中具有良好的表现.
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