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Motivacao

e O workflow cientifico € uma abstracao que modela um experimento cientifico, pois estruturam
cada etapa do processo de forma clara e replicavel.

e (s sistemas de gerenciamento sao ferramentas que controlam e automatizam a execucao de
workflows cientificos.

e Exemplos:
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Bioinformatica Quimica Computacional Climatologia




Motivacao

e Amotivacao deste estudo surgiu pelo fato de Parsl e PyCOMPSs serem amplamente utilizados
no gerenciamento de workflows cientificos. Apesar disso, a literatura carece de comparacoes
diretas entre essas ferramentas quanto a facilidade de uso e desempenho.

(from parsl import python_app, load | [from pycompss.api.task import task
from parsl.configs.local threads import config from pycompss.apl.apl 1mport compss_walt_on
load(config) @task(returns=str)
def hello():

opython_app return "Hello World!"
def hello():

return 'Hello World!"® 1T _name_ == " _ main__":

result = hello()

print(hello().result()) print(compss _wait_on(result))

Figural. Funcao simples em Parsl com o decorador Figura 2. Funcao simples em PyCOMPSs com decorador A

@python_app. @task.



Motivacao

O Parsl (Parallel Scripting Library) € um modelo orientado a dados, em que as tarefas sao executadas
automaticamente conforme suas dependéncias.

e Utilizando os decoradores: @python_app e @bash_app

e DataFlowKernel: Responsavel pelo controle e agendamento das tarefas.
e Executores principais: ThreadPoolExecutor, HighThroughputExecutor e WorkQueueExecutor.

e AppFuture e DataFuture: Controle da execucao datarefa e disponibilidade dos arquivos de saida
gerados pelas tarefas (dados produzidos).
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Motivacao

O PyCOMPSs € uma interface Python que implementa o modelo de programacao do COMPSs, focado
em paralelizacao de tarefas para ambientes distribuidos.

e Utilizando os decoradores: @task e @binary
e Runtime: Controla a execucao das tarefas e gerencia dinamicamente o grafo de dependéncias (DAG).
e Modulos de execugao: runcompss e enqueue cCompss.

e Task Descriptor e Data Object. Controlador responsavel pela execucao da tarefa e gerenciador dos
arquivos de saida gerados pelas tarefas.




Objetivo

Realizar uma analise comparativa entre os sistemas de
gerenciamento Parsl e PyCOMPSs, avaliando:

e Usabilidade
e Performance



Metodologia

e Workflow Implementado

Foi utilizado um workflow real de analise evolutiva, cuja principal caracteristica € ser altamente paralelizavel, e

que € composto por 3 atividades principais:

1. MAFFT: Alinhamento multiplo de sequéncias.
2.RAXML: Inferéncia de arvores filogenéticas.
3.CodeML: Estimacao de pressoes seletivas.
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Figura 3. Adaptado de Terra et al., 2025.
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Metodologia

e Dados de entrada: Foram utilizados genomas de virus da dengue dos sorotipos DENV-1 a DENV-4, obtidos
no banco de dados biolégicos BV-BRC.
O conjunto total consistiu em 40 arquivos de dados reais no formato FASTA.

e Comparacao de desempenho: Para a comparacao de desempenho, foi utilizado o tempo total de execucao
como parametro de avaliacao, variando o numero de threads de 1 a 48 para analisar como o0 aumento da
capacidade de processamento influencia na reducao do tempo de execucao de cada gerenciador.

e Ambiente computacional: 1 n6 com 2x Intel Xeon Gold 6252 (48 nucleos) e 384 GB de RAM.

e Ferramentas utilizadas: Python 3.9.13, Pars|2023.2.13, PyCOMPSs 3.3.3, MAFFT v/453 ,RAXML v8.2.12, PAML
CodeML)v4.10.7



Resultados

Consideracoes sobre as implementacoes

Instalacao
e O Parsl, totalmente em Python, possui instalagao simples e imediata.
e O PyCOMPSs requer multiplas dependéncias (Python, C++, Java), tornando o processo um pouco mais

complexo.

Desenvolvimento
e O Parsl| gerencia automaticamente dependéncias e diretdrios temporarios.
e O PyCOMPSs exige anotacoes explicitas e sincronizagao via codigo, para realizar as mesmas configuracoes.

Abstracao do paralelismo
e Ambos abstraem o paralelismo e otimizam tarefas de forma bem eficientes.

Consideracao final

Em questao de implementacao, o Parsl se destacou mais devido a praticidade de instalacao e
desenvolvimento mais simples de tarefas.
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Resultados

Comparacao de desempenho

e O Parslapresentou uma ligeira vantagem de 6 segundos ha media geral de todas as execucoes, devido asua
Inicializacao mais rapida em comparacao ao PyCOMPSs. Essa diferenca, entretanto, € pequena e nao

representa perda nenhuma de desempenho.

B @ Workflow com Parsl Workflow com Pycompss
E 6126 6139
610
§ 40
S 20 6.16___06.33 402  4.04 217 223
) O T,
3 12 24 48
Numero de threads

Figura 4. Comparativo de desempenho.



Conclusao

e Pars|e PyCOMPSs apresentaram desempenho semelhante, com o Parsl sendo, em média, 6 segundos
mais rapido nesse caso de estudo realizado e tambem se destacou em relacao a usabilidade e facilidade
de integracao.

e Na visao do usuario que implementou e testou o workflow, o Parsl € mais indicado para este estudo
especifico, pois os dados utilizados nao eram extremamente volumosos e a ferramenta demanda menos
conhecimento técnico na implementacao, facilitando o aprendizado.

Trabalhos Futuros

e Analisar outros tipos de dados principalmente com grande volume de dados, para uma nova avaliagao
entre os sistemas de gerenciamnerto.

e Aprimorar a metodologia de avaliagao, observando outros pontos e métricas para uma avaliacao e
perfilagem mais ampla entre as duas ferramentas.
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