CERIST- DTISI

ISRN CERIST - DTISI/ RR — 18 - 00000006 — DZ

REFUBLIQUE ALCERIENNE DEMOCRATIQUE ET FOI
Ministére de I'Enseignenent Supésieur ¢t de la Recherche S

f =
woersst
CENTRE| ECHERCHE
SURL IRMATION
SCIENTIFIQUE ET TECHNIQUE

PUBLICATION INTERNE

A parallel BSO Metaheuristic for
Molecular Docking problem

Hocine SAADI
Malika MEHDI
Nadia NOUALI

Septembre 2018

03 Rue des Freres Aissou — Ben Aknoun — ALGER — ALGERIE
Tél. : 021 91 62 054 08 — Fax : 021 91 21 26
http : //www.cerist.dz

©Tous Droits Réservés. CERIST 2018 Acces Restreint




CERIST- DRDSI

ISRN CERIST - DTISI/ RR — 18 - 00000006 — DZ

REPUBLIQUE ALGERIENNE DEMOCRATIQUE ET POFI
Ministére de I'Enseignenent Supésieur ¢t de la Recherche S

f =
woersst
CENTRE DE RECHERCHE
SUR L'INFORMATION
SCIENTIFIQUE ET TECHNIQUE

PUBLICATION INTERNE

A parallel BSO Metaheuristic for Molecular
Docking problem

Hocine SAADI
Malika MEHDI
Nadia NOUALI

Septembre 2018

03 Rue des Freres Aissou — Ben Aknoun — ALGER — ALGERIE
Tél. : 021 91 62 054 08 — Fax : 021 91 21 26
http : //www.cerist.dz

©Tous Droits Réservés. CERIST 2008 Acces Restreint




ISRN CERIST - DTISI/ RR — 18 - 00000006 — DZ

Prénom Hocine SAADI

A parallel BSO Metaheuristic for Molecular Docking problem

Identificateur du rapport : ISRN CERIST-DTISI/RR-18-00000006 — dz

Nom de l'organisme responsable DTISI/ CERIST

Date de publication : 12/09/2018

Résumé :
Dans ce rapport, nous proposons un modele parallele d’une métaheuristique basée sur

I’essaim d'abeilles (BSO) pour résoudre le probleme de Docking moléculaire. Cette
solution est basée sur le modéle MapReduce, nous utilisons le framework MapCG pour
implémenter ce modele sur les cartes de traitement graphique GPUs .

MapCG a été développé pour simplifier le processus de programmation sur GPUs et pour
concevoir des applications portables indépendamment de l'architecture matérielle.

Notre solution peut fonctionner séquentiellement sur un CPU, ou en parallele sur GPUs
sans changer le code. Les expériences lors de docking d'un de complexes protéine-ligand
montrent que notre solution atteint une bonne performance. I'implémentation paralléle
utilisant MapCG sur GPU gagne une accélération moyenne de 10x par rapport a un seul
CPU.

Mots clés: BSO; Calcul Parallele; GPUs; MapReduce ; MapCG
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