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Geréncia de Workflows Cientificos:
uma analise critica no contexto da bioinformatica

RESUMO:

Esse relatorio técnico tem por objetivo apresentar as principais caracteristicas de
sistemas de geréncia de workflows (SGWf) no apoio a experimentos cientificos. SGWf
vém sendo utilizados ha algum tempo no contexto de aplicagdes comerciais. Mais
recentemente, experimentos cientificos desenvolvidos em larga escala vém necessitando
de um controle sistematico, reprodutivel e documentado. Assim, SGWf vem surgindo
como uma solu¢do importante, desde que devidamente adaptados ao contexto cientifico.
Assim, esse relatorio descreve os principais conceitos e requisitos dos workflows
cientificos, apresenta alguns sistemas disponiveis e aplicagdes reais em bioinformatica e
discute os desafios face as tecnologias existentes.

Scientific Workflow Management:
a critical analysis with the bioinformatics scenario

ABSTRACT:

This technical report aims at presenting the main concepts of Workflow Management
Systems (WfMS) focused on scientific experiments. WfMS have been long used in
business processes. Recently, the large scale of scientific experiments is requiring a
support to provide systematic control, reuse and documentation for these experiments.
WIMS is been pointed as an important technology for such support when adapted for
scientific requirements. Thus, this report presents the main concepts and requirements
of scientific workflows, describes some available WfMS for scientific applications and
shows real bioinformatics experiments while discussing the main challenges faced by
current technology.



1 - Introducéo

A tecnologia da informacao est4 revolucionando a forma como a ciéncia do século 21 ¢
conduzida, ela permite que grupos de pesquisadores geograficamente dispersos
compartilhem dados, idéias e experimentos em tempo real. Também facilita a exposi¢ao
dos resultados das pesquisas e, abrindo novas perspectivas analiticas, permite que a
ciéncia evolua ainda mais rapidamente. Areas multidisciplinares tais como a
bioinformatica, a informdtica médica, a quimoinformatica, a ecoinformatica e a
geoinformdtica beneficiam-se diretamente dela, € em especial das areas de algoritmos,
workflows cientificos, bancos de dados, sistemas de anotacdes, integracdo de dados,
ontologias, processamento distribuido e inteligéncia artificial (Ludéacher et al., 2005).

Consideramos que a Bioinformatica ¢ uma area de conhecimento convergente e
multidisciplinar que envolve o intenso uso de ferramentas computacionais. Nela, os
computadores sdo utilizados para resolver problemas nas ciéncias da vida;
principalmente, envolve a manipulacdo de grandes bancos de dados de genomas,
seqliéncias protéicas, etc. De maneira complementar, ela também envolve técnicas
como a modelagem tridimensional de biomoléculas e demais sistemas biologicos
(Davila, 2006, 2007). De forma resumida, acreditamos que a Bioinformatica tem como
objetivos finais a coleta, a organizagdo, o armazenamento, a recuperacdo e as analises
de dados bioldgicos, propiciando a inferéncia ou descoberta de informacdes sobre a
biologia e/ou evolugdo dos organismos.

Neste contexto, ressalta-se a existéncia de inimeros projetos transnacionais de grande
importancia, por exemplo, o Projeto Genoma Humano (NIH, 2004). No Brasil, também
existem inumeros projetos que envolvem tanto o seqlienciamento, quanto analises
gendmicas e/ou protedmicas de organismos que provocam patogenias em vegetais,
humanos ou animais. Neste caso, citam-se como exemplos o seqiienciamento genético
da bactéria Xylella fastidiosa (Simpson et al. 2000); as iniciativas do consércio RioGene
(DBM, 2006) envolvido com o mapeamento e anotagdo das seqiiéncias nucleotidicas
das bactérias Gluconacetobacter diazotrophicus e com a anotacio de ESTs' (Expressed
Sequence Tags) da Rhodnius prolixus. Outra iniciativa de grande destaque é o projeto
Genoma Eucalipto (FORESTs) que identificou 15 mil genes por meio de
sequenciamento de ESTs obtidos a partir de diferentes tecidos vegetais e comparou as
redundancias com seqiiéncias depositadas em bancos de dados publicos (Carrer, 2002).
Finalmente, também ¢ importante ressaltar os trabalhos do projeto BioWebDB (2008),
relacionados ndo s6 com o sequenciamento e anotagdes dos genomas de varios
tripanosamatideos, como também no desenvolvimento de novas ferramentas para a area
da bioinformatica.

Normalmente, os projetos de bioinformatica estdo centrados em trés grandes grupos de
experimentos (in vitro, in vivo e in silico). Os experimentos cientificos,

"EST ¢ uma seqiiéncia de DNA (quase sempre incompleta) que representa um gene expresso, ela pode
ser utilizada na identificagdo um gene.



independentemente do dominio de aplicagdao, devem obedecer a um conjunto rigido de
requisitos (Weske, Vossen, Medeiros, 1996).

1. Os experimentos devem ser reprodutiveis e disseminados, permitindo que outros
cientistas conduzam experimentos semelhantes que confirmem (ou refutem) os
resultados. Os resultados devem ser documentados e podem ser usados com base
para futuras pesquisas.

2. Os experimentos devem seguir um protocolo, também conhecido como
metodologia. Eles podem ser conduzidos a partir de um ponto inicial, ou mais
comumente, eles podem reutilizar ou combinar experimentos (etapas) realizados
anteriormente.

3. Os experimentos devem ser executados em condi¢des controladas. Geralmente,
um experimento ¢ uma composi¢do ordenada de etapas (complexas). As
condicdes experimentais deverdo ser documentadas e controladas ao longo das
etapas, assim, caso seja necessario refazer uma etapa, os mesmos resultados
serdo obtidos.

O objetivo desse relatorio técnico estd ligado ao terceiro grupo de experimentos,
também conhecidos como experimentos in silico. Os experimentos in silico fazem
intensos usos de varias ferramentas computacionais. Elas podem ser utilizadas de forma
encadeada, que vao desde a constru¢do de cromatogramas, passando pela montagem de
seqiiéncias e suas respectivas correcdes, analises de alinhamentos, comparacdes de
seqiiéncias, visualiza¢des de dados e, finalizando com as inclusdes de anotagdes (meta-
informagdes) sobre uma dada seqiiéncia.

Esse perfil operacional leva ao crescente aumento dos dados produzidos durante a
execucao do experimento. Consequentemente, o vertiginoso crescimento dos dados
ligados a Biologia Molecular traz diferentes possibilidades de andlises, mas também
novos niveis de dificuldade para os pesquisadores para a compreensdo, integracao e
manipulacdo desses dados (Galperin, 2007). Dentre os grandes desafios, destacam-se:
Os dados possuem diferentes origens, versdes e nem sempre sdo confidveis; os dados
podem ser armazenados em diferentes formatos e locais; os dados apresentam diferentes
graus de qualidade e confiabilidade; os dados sdo armazenados em repositorios que
possuem estruturas heterogéneas e métodos de acesso distintos. Todas essas
caracteristicas, aliadas ao elevado ntimero de ferramentas computacionais, muitas vezes
levam o pesquisador a atuar como um “informata”, deslocando-o de seu objetivo inicial.

Este relatorio estd dividido da seguinte forma. Na se¢do 2 apresentamos os principais
conceitos relacionados com os workflows cientificos, a se¢do 3 apresenta as principais
caracteristicas (semelhancas e diferengas) entre os workflows comerciais e cientificos.
Na se¢do 4 apresentamos os principais métodos de representacdo formal de workflows e
discutimos suas principais caracteristicas. A se¢do 5 descreve, duas ferramentas para
geréncia de workflows cientificos (Kepler e ™Grid), além disso apresentamos as
principais tecnologias que podem ser associadas. Na sexta se¢do apresentamos
exemplos reais de workflows cientificos. A ultima se¢do apresenta a conclusdo deste
trabalho.



2 - Descricao e conceitos

Esta secdo apresenta os principais conceitos relacionados aos workflows e seus sistemas
de gerenciamento.

2.1 - Workflows

Das muitas tarefas desenvolvidas pelos pesquisadores, algumas dizem respeito a
composi¢ao (seqliéncia) de programas de bioinformatica, onde cada ente produz uma
colecdo de dados com determinada semantica e sintaxe. Essa colecdo podera ser
utilizada como entrada de dados para o proximo programa. Ressalta-se que a
composicdo de programas ndo ¢ uma tarefa trivial e, em muitos casos torna-se uma
barreira para andlises mais sofisticadas. Na computagdo, o arcabougo funcional que
permite a composi¢ao de programas em uma seqiiéncia de execug¢do com o objetivo de

gerar um resultado final é chamado de workflow (Wf).

O termo workflow ndo ¢ uma exclusividade do ambiente cientifico, pelo contrario ele
tem suas origens associada ao processo de automagao de escritdrios, segundo Araujo e
Borges (2001) essa tecnologia originou-se por volta dos anos 1970. O foco dessa
tecnologia era oferecer solugdes voltadas para a geragdo, armazenamento,
compartilhamento e roteamento de documentos em uma organizagdo, com o objetivo de
reduzir a manipulacdo (fisica) de documentos em papel. Com o passar do tempo
percebeu-se que esse foco deslocou-se para a geréncia e automacdo de processos de
negocio’.

Um workflow prové a abstracdo necessaria para descrever uma série de processos
estruturados e suas atividades com o fito de prover um ambiente robusto de resolugdo de
problemas e assim, promover o uso efetivo e otimizado dos recursos computacionais
(Hollingsworth, 1995). Apesar dos workflows ja serem estudados durante muito tempo,
existem na literatura diversas defini¢cdes e classificacdes de workflows. A defini¢do,
segundo WIMC (1999), é:

“A automacdo de um processo de negdcio, completo ou apenas parte
dele, através do qual, documentos, informacbes ou tarefas sao
transmitidos de um participante a outro por acdes, de acordo com
regras procedimentais.”

Percebe-se que esta definicdo ndo representa de maneira ideal os workflows cientificos.
Uma definicdo mais simples e mais geral ¢ apresentada por Moro (2001) como
“Qualquer tarefa executada em série ou em paralelo por dois ou mais membros de um
grupo de trabalho visando um objetivo comum”. Nesta defini¢do ¢ possivel atingir um
largo campo de atividades, tanto comerciais quanto cientificas.

Alguns autores utilizam essa tecnologia com o foco na area de trabalho cooperativo,
enquanto outros a utilizam com o foco na automacdo de tarefas. Mesmo assim, ainda

2 Em tempo, processos de negdcio podem ser compreendidos como um procedimento onde documentos,
informagoes e tarefas sdo passadas entre os membros de uma ou mais organizagdes, segundo um conjunto
de regras pré-definidas, e que devem ser realizadas para alcangar o objetivo do negdcio (Cruz,2000)



existem outras classificacdes. Por exemplo, para Georgakopoulos et al (1995) e Plesums
(2002), os workflows comerciais podem ser classificados em trés tipos basicos: ad-hoc,
administrativo e de producdo. Entretanto, Weske, Vossen, Medeiros (1996) e Singh e
Vouk fluxo de procedimentos e tarefas, onde cada programa participante opera segundo
um conjunto de regras definidas a priori, ou seja, ele recebera um conjunto de dados, os
processara e os enviara para o préoximo programa.

2.2 - Workflows Cientificos

Apesar de os workflows terem inicialmente surgido no ambiente de negdcios (Cruz,
2000, Aaslt, Hee 2002), cada vez mais, a Biologia e demais ciéncias ligadas a
Matematica e a Natureza (Quimica, Fisica, Geografia, Engenharia, entre outras)
utilizam-nos. Na bioinformatica, existem diversos tipos de workflows, muitos
produzidos através do uso de linguagens de scripts. Esses scripts definem em um so
momento ndo s6 a seqiiéncia (completa) de execugdo, como também os parametros de
execucdo do fluxo de trabalho. No entanto, ressalta-se que o uso de scripts pode causar
inimeros transtornos para os pesquisadores, como por exemplo, a grande especificidade
de um script pode dificultar sua manutengdo e reduzir a capacidade de reutilizagdo.
Além disso, existem outras deficiéncias, tais como as dificuldades do registro: das
execucdes dos programas; da origem dos dados utilizados; das transformacdes aplicadas
aos dados; dos resultados obtidos, entre outras. Na tabela 2.1, encontram-se as
principais caracteristicas dos workflows cientificos apresentadas por Weske, Vossen,
Medeiros (1996), Altintas et al. (2006), Ludéischer, Altintas (2006) e Sangeeta (2005).
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Caracteristica Descricao

O “design” do workflow devera ser intuitivo e o ambiente de execucao
voltado para o usudario final, com isso espera-se que detalhes de
implementacéo (baixo nivel) sejam escondidos, permitindo que o
pesquisador concentre-se apenas do nivel conceitual do workflow

Interface

Os componentes deverao ser reutilizaveis e intercambiaveis, em especial,
Reutilizacéo os workflows devem ter capacidade de adicionar/remover novos processos
dinamicamente

Devera ser flexivel o bastante para permitir consecutivas transformacoes de

Transformagdo de dados dados entre as atividades de um processo

Devera suportar “process steering” (play, pause e stop) durante a execugéo
de um processo. Devera ter habilidade de monitorar um processo em tempo
de execucdo mesmo que ele esteja sendo executado em segundo plano

Interagdes e
processamento em lote

Streaming (execucg&o

parcial) Devera suportar streams de dados (de moderada a intensa)

Localidade Devera suportar processamento local e distribuido do workflow

Deverd suportar altera¢des na descricdo do workflow (cole¢des de dados e

Interoperabilidade sistemas de andlise)

Devera ser capaz de manipular complexos fluxos de dados, controles e

Complexidade
eventos

Devera ser capaz de informar o desempenho e os custos de execucao.

Desempenho e Também devera ser capaz de coletar dados de diferentes processos e fazer
planejamento uso de métricas com o objetivo de predizer quais serdo os tempos de
execucdo

Deverd estar associado a um sistema de geréncia confiavel, de alta

Dependéncia disponibilidade e tolerante a falhas

Verificagao e Validacao Deverd verificar e validar a constru¢do ou importacéo de workflows

A definicdo do workflow é uma atividade dinamica, € influenciada pelos
Alteragdes dinamicas resultados intermediarios, logo, o workflow podera sofrer alteragées em
seus fluxos de execucdo

Devem suportar etapas que permitam aos cientistas simular e modelar

Modelagem e simulagéo e : ;
condi¢des experimentais

Tabela 2.1 — Principais caracterisitcas dos workflows cientificos

Os workflows cientificos guardam uma correlagdo muito estreita com os experimentos
cientificos propriamente ditos, em algumas vezes podem ser até mesmo confundidos
uns com os outros. Os experimentos podem ser executados inumeras vezes com ligeiras
modificagdes nos programas ou em parametros operacionais, todo esse processo,
independentemente da natureza do workflow ¢é interativo e incremental, portanto,
alteracdes na definicao conceitual de um workflow cientifico sdo constantes.

Os resultados produzidos pelos workflows cientificos devem ser armazenados, pois sdo
uma fonte de dados imprescindivel para os cientistas. Grosseiramente, os resultados
podem ser positivos ou negativos. Os primeiros podem corroborar as hipoteses
postuladas no inicio do experimento enquanto que os demais, também possuem grande
importancia, eles podem indicar erros experimentais ou mesmo erros na execugao total
ou parcial de um workflow. Além do armazenamento dos resultados, ¢ importante
manter o registro do processo de obtengdo dos dados, assim ¢é possivel garantir a
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reprodutibilidade de um dado experimento ou ainda o reuso dos dados em outros
experimentos. Essa caracteristica a cada dia se torna mais importante, pois além de
garantir economia de recursos (computacionais € humanos) também otimiza o tempo
dos cientistas. O mecanismo de registro dos resultados, das versdes de programas e dos
workflows propriamente dito chama-se proveniéncia, ele serd apresentado e discutido
em detalhes nas proximas segoes.

O processo de definigdo de um workflow cientifico ndo ¢ regido por metodologias nem
¢ independente de dominio de aplicag¢do, pelo contrario, cada workflow requer uma
ampla discussdo entre os membros do grupo de pesquisa, sua definicdo geralmente
envolve tomada de decisdo e andlises refinadas sobre cada uma das etapas. Entretanto,
apesar dos workflows cientificos possuirem caracteristicas particulares, os cientistas
desejam aumentar a eficacia e a eficiéncia nos experimentos cientificos, portanto, faz-se
necessario o uso de sistemas de geréncia de workflows (SGWf). Suas principais
caracteristicas serdo discutidas nas proximas secgoes.

2.3 - Sistemas de Geréncia de Workflows

Segundo a WfMC (Workflow Management Coallition), organiza¢do fundada em 1993
por vendedores, fabricantes e usuarios de Workflows com o objetivo de padronizar os

conceitos ¢ as tecnologia de workflow, é possivel definir um SGWf como (WfMC,
2001):

“Sistemas para a defini¢do, criacdo e geréncia da execucéo de fluxos
de trabalho através do uso de software, capazes de interpretar a
definicdo de processos, interagir com seus participantes e, quando
necessario invocar ferramentas e aplicagdes.”

Os SGWT sdo pacotes de software que fornecem toda a infra-estrutura para definir,
executar e monitorar workflows. A utilizacao desse tipo de ferramenta ¢ importante para
separar a defini¢ao do workflow, do mecanismo (engine) encarregado de executa-lo,
permitindo dessa forma que modificagdes em uma das partes ndo afetem o
funcionamento da outra. Neste sentido, o0 WfMC preconiza que os SGWf devem
apresentar as caracteristicas genéricas representas da Figura 2.1.
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Figura 2.1 - Estrutura genérica de um SGWf (WfMC, 2001)

Os SGWfs podem ser subdivididos em duas secdes bem distintas. Apesar de
complementares, elas atuam em momentos distintos. A primeira (build time) permite
que um projetista trate das questdes relacionadas com a andlise e a modelagem dos
processos que serdo executados a posteriori. Nesse primeiro momento o projetista
define os processos e seus planos de execucdo com elevado niveis de abstracdo. A
seguir, essas definicdes sdo transformadas, através de compilagdes ou qualquer outro
mecanismo de traducdo para uma linguagem intermedidria que sera executada pela
maquina de workflow".

A maquina de workflow, aqui denominada Workflow Enactment Service, atua na
instancia¢do, roteamento e controle dos processos submetidos a execugdo. Nesse
momento (run time) ela tanto pode interagir com ferramentas e aplica¢des externas,
quanto com o projetista ou outros usuarios que porventura tenham interesses em
acompanhar uma instancia qualquer de um processo ou ainda monitorar o
funcionamento da maquina como um todo. Ao refinarmos um pouco mais a analise
sobre o padrao da WIMC, percebe-se que os SGWf sdo, geralmente, construidos
segundo o paradigma cliente-servidor. Na porcdo cliente, se encontram as aplicacdes
que habilitam a definicdo dos processos, a modelagem de workflows, as interagdes e,
em especial, as fungdes de administracdo e monitoramento do sistema. Na por¢do
servidora, tem-se a maquina de workflow propriamente dita, atuando na execugao dos
processos.

Com o objetivo de ampliar a interoperabilidade entre as aplicacdes e ferramentas e
padronizar a terminologia e a representagdo da modelagem de processos o WIMC
definiu um modelo de referéncia de workflow, denominado (Workflow Reference
Model) (WfMC, 2001). Esse modelo define um conjunto de cinco interfaces e

3 Alguns autores também chamam a méaquina de execugdo de workflow de ambiente de execugio de
workflow ou ambiente de encenagdo de processos (Araujo, Borges, 2001).
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protocolos para a comunicacao. A estratégia adotada pelo WfMC foi muito interessante,
ela estabeleceu uma fronteira em torno do ambiente de execugdo de workflow e
padronizou varios atributos funcionais através da adocao de um conjunto de APIs.
Assim, ela limitou-se a definir “o que” se poderia fazer com as maquinas de workflow,
deixando a cargo dos fabricantes “como” fazé-lo.

Procoss
Refinitian

e
“—_—

Woerkfleww API and Interchange

Workfiow
' Engine{=}

Warkflow |
Engine{s} |

IR

Administration &
Menitoring Toals

ringe 5

Invoked
Applications

Waork flaw
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Figura 2.2 — Modelo de referéncia de workflow (WfMC, 2001)

Cada uma das cinco interfaces interage com um conjunto de servigos externos ao
ambiente de execucgdo (Figura 2.2). Portanto, as aplicagcdes de workflow sdo capazes de
apresentar diferentes graus de conformidade e integracdo ao modelo proposto. Na tabela

2.2, encontram-se as principais caracteristicas de cada interface do modelo.

Nome da .
Interface Descricao
Interface
- Possibilita a escolha de diversas ferramentas de modelagem de
Descricédo de o - . .
Interface 1 roCesso processos distintos. Baseia-se em uma interface que permite a
P importacdo e exportagdo de processos
Constréi uma lista de trabalhos comuns e prove gerenciamento Unico
para varios sistemas de workflow independentemente do software
L . utilizado no SGWI. Essa faceta permite a oferta de servicos de
Interface 2 Aplicagdes cliente | _. L . h .
sistemas distintos combinados em uma mesma interface, deixando
transparecer que o usuario esta lidando com um Unica maquina de
workflow
Integragéo com . L .
Permite que aplica¢Bes ou qualquer ferramenta externa seja utilizada
ferramentas e : . i N
Interface 3 . ~ de forma padronizada, adicionalmente, ela também possibilita o
aplicacbes . o .
desenvolvimento de agentes de aplicagdes padronizados.
externas
- Suporta o desenvolvimento de aplicacdes de automacéo de
Interoperabilidade : L .
L processos de workflow usando diferentes maquinas de execucgao.
Interface 4 entre maquinas < - . - Lo A
Além disso, ela também possibilita que aplicacdes heterogéneas de
de workflow . L
workflow compartilhem dados ou mesmo outras aplica¢des.
Administracdo e ~ . - ~
Suporta fungdes comuns de gerenciamento, administracéo e
Interface 5 ferramentas de

monitoramento

auditoria.

Tabela 2.2 — Interfaces do Modelo de referencia do WfMC
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2.3.1 - Classificagéo de Sistemas de Geréncia de Workflows

A classificagdo de SGWT ndo ¢ uma tarefa trivial. Inumeras tentativas de classificacao
de sistemas de gerenciamento de workflows ja foram propostas, entretanto ainda nao ha
um consenso. Por exemplo, WARIA (2004) afirma que parecem existir tantas
classificagdes quanto o nimero de fabricantes de sistemas de workflow. Aratjo e
Borges (2001) apresentam uma classificacdo que leva em consideragdo as abordagens
de comunicacdo. Marshack, (1995) classifica os workflows de acordo com o grau de
estruturacdo dos processos. Por fim, uma terceira forma, talvez a mais polémica de
todas, tenta classificar os SGWf de acordo com o seu uso (comerciais, cientificos, grid,
entre outros). Apesar de ser uma forma de classificacdio muito fluida, ela ¢ muito
utilizada por inlimeros autores ligados a area de Bioinformdtica. Nesse contexto, muitos
autores classificam os SGWf de modo simplorio. As principais classificagdes sdo:
SGWT comerciais, cientificos (Weske, Vossen, Medeiros, 1996), (Singh, Vouk,1998) e
(Lemos, 2004) e SGWfs em grid ( Yu, Buyya, 2005), (Spooner et al 2005). Os dois
ultimos grupos sdo objetos de estudo desse relatério técnico e serdo apresentados nas
proximas secdes.

2.3.1.1 - Classificagdo quanto ao tipo de comunicacao

Este tipo de classificacdo leva em consideracdo a comunica¢do entre os atores dos
processos ¢ o sistema de workflow, eles podem ser classificados como: sistemas de
compartilhamento de documentos e sistemas baseados em mensagens (Araujo e Borges,
2001).

Nos sistemas de compartilhamento, os documentos que sao manipulados ao longo do
processo, sendo armazenados em uma base de dados compartilhada. Por intermédio de
listas de trabalho individuais, os atores sao instruidos sobre quais documentos utilizar
para a execucdo de uma determinada tarefa e o sistema de workflow se encarrega de
oferecer os acessos necessarios a base de dados. Nos sistemas baseados em mensagens
os atores ¢ a maquina de workflow solicitam a execucdo de atividades através da
emissao de mensagens. Além da solicitacdo da execucao de uma determinada tarefa, as
mensagens podem conter os documentos necessarios a realizagdo da tarefa.

2.3.1.2 - Classificacdo quanto ao grau de estruturacao de processos

Segundo Marshack (1995), os SGWf sao divididos em trés categorias (ad-hoc,
administrativos e producéo). Essa divisdo baseia-se tanto no grau de estruturagdo dos
processos quando na freqiiéncia de repeticdo dos fluxos de trabalho que os apdiam.

Sistemas de workflows ad-hoc sdo aqueles cujos workflows sdo fracamente
estruturados. Os processos € seus encadeamentos sao quase sempre pouco conhecidos
ou mesmo imprevisiveis at¢é o momento da execucdo propriamente dita. Esse tipo de
sistema ¢ voltado para grupos dinamicos que executam processos Unicos e altamente
individualizados. Normalmente, neste tipo de aplicag@o, os usudrios finais tornam-se ao
mesmo tempo os desenvolvedores do workflow e gerentes de seus proprios processos. E
importante ressaltar que alguns autores, principalmente aqueles relacionados com a area
de trabalho cooperativa, também classificam este tipo de sistema como sistemas de
workflow colaborativo. Em geral, estes sistemas sdo utilizados por equipes em trabalhos
que envolvam a producao de conhecimento, isto &, trabalhos que requerem criatividade
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e flexibilidade. Exemplos de processos ad-hoc seriam a constru¢do de relatorios por
equipe, a organizacdo de um evento ou mesmo a defini¢do de um projeto de sistema.
Apesar de ndo encontrar referéncias sobre workflows ad-hoc na bioinformatica,
acreditamos que este tipo de workflow se adapta muito ao contexto dos experimentos in
silico, uma vez que tais experimentos sofrem freqiientes atualizagdes, motivadas por
uma visdo mais refinada do problema ou mesmo por mudangas de etapas e tarefas que
deixaram de ser relevantes para ao processo de exploragao cientifica.

Sistemas de workflow do tipo administrativo sdo capazes de gerenciar processos
mediamente estruturados. Neste caso hd maior previsibilidade no encadeamento das
tarefas ¢ um mesmo workflow pode ser executado inimeras vezes sem grandes
alteracdes nos fluxos. Com relacdo aos usudrios do sistema ¢ comum que todos os
membros da organizacdo sejam usudrios, portanto, as aplicagdes que suportam este tipo
de workflow deverdo ter alta escalabilidade. Esta participacdo, todavia, ndo ¢
obrigatoria, pelo contrario, é ocasional, a execu¢do de processo ndo ¢ a Unica atividade
realizada pelo usuario dentro da organiza¢do. Exemplos de processos administrativos
sdo: a inscrigdo em disciplinas em uma universidade ou preenchimento de pedidos de
compra em uma organiza¢do. Apesar da nossa revisdo de literatura ndo ter detectado
nenhum trabalho que correlacione sistemas de workflow administrativo a
bioinformatica, nao ¢ dificil tracar um paralelo entre os dois enfoques principalmente se
considerarmos que os processos na bioinformatica sdo estruturados e reprodutiveis e
ainda, nem todos os cientistas de um grupo de pesquisa trabalham exclusivamente com
a execu¢ao de workflows.

Sistemas de workflow de producdo sdo indicados para tarefas que seguem uma
estruturacao rigida e bem definida. As regras e o encadeamento dos processos sdo bem
conhecidos e facilmente determinados através da andlise do processo corrente.
Geralmente, esses processos tém elevada freqiiéncia de repeticdo e a sua execugdo ¢ a
principal atividade dos seus usudrios de um determinado setor. Os participantes deste
processo também podem realizar outras tarefas, entretanto o processo apoiado pelo
workflow é o mais importante. Por exemplo, o atendimento a clientes em uma helpdesk,
onde os consultores passam a maior parte do tempo executando o processo de tele-
atendimento.

As categorias aqui representadas ndo devem ser visualizadas de forma estanque ou
mutuamente exclusivas uma vez que os processos podem apresentar ligeiras variagdes.
Os processos raramente sdo puramente ad-hoc, ou exclusivamente administrativos ou
totalmente de producdo. Chaffey (1998) corrobora e ainda amplia essa observagdo. Ele
sugere uma classificacdo ainda mais abrangente, isto €, ele ndo sé leva em conta o grau
de estruturagdo dos processos apoiados pela aplicagdo, como também adiciona uma
nova dimensao em relagdo a necessidade de colaboracio requerida entre os atores para a
execucdo do workflow. Acreditamos que os sistemas de workflow utilizados na area de
bioinformatica também nao podem ser classificados de forma rigida, uma vez que
muitos destes sistemas evoluiram junto com computagdo, cujas fronteiras sdo ténues e
altamente mutaveis. Em muitos casos, as aplicacdes cientificas utilizam combinagdes de
seqiiéncias de recursos distintos, tais como aplicacdes locais e servicos Web remotos,
bancos de dados publicos, transformagdes de dados, entre outros.

Nas proximas se¢oes apresentaremos as principais caracteristicas dos SGWf comerciais
e cientificos.
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2.3.1.3 - Sistemas de Geréncia de Workflows Comerciais

Mesmo nesta categoria de sistemas ndo ha uma definicdo muito clara. Segundo Aalst
(2004) os primeiros SGWfs comerciais surgiram nos anos 80. Atualmente existem
diversos SGWf{s comerciais (figura 2.3), como por exemplo, Staffware da Staffware Plc,
o COSA da Ley GmbH, o ActionWorkflow da Action Technologies Inc., o MS
Message Queuing (MSMQ) da Microsoft, o Oracle Workflow da Oracle, o Lotus
Workflow da IBM, entre tantos outros. Esses softwares fornecem desde mecanismos
para o suporte basico de workflows até solu¢des completas para a defini¢do, execugdo e
gerenciamento. Esses produtos suportam a especificacdo (modelagem) de workflows.
Essa especificagdo pode ser feita através de linguagens de definicdo (abertas ou
proprietarias), utilizando diagramas, grafos, descricdes textuais ou até mesmo
documentos XML (Santos, 2004).
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Figura 2.3 - Perspectiva histdrica dos principais SGWfs comerciais ao longo do tempo (Aalst,
Dumas, Hofstede , 2004)
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Na literatura, ¢ possivel encontrar diversas linguagens de defini¢do de workflows,
todavia ainda ndo ha um consenso sobre uma linguagem padrdao. Existem inimeras
propostas diferentes como ebXML, WSFL, XLANG e BPML. Recentemente, a IBM, a
Microsoft ¢ a BEA lancaram a linguagem BPEL4WS (BPEL) (Business Process
Execution Language for Web Services) (Curbera, Goland, Andrews, 2003).

A linguagem BPEL possui um rico, medianamente formal, conjunto de construtores
XML utilizados para coordenar processos de negdcio encapsulados em servicos Web.
BPEL ¢ um esfor¢o comum entre grandes fornecedores do mercado, ela se propde a
substituir as antigas propostas da IBM (WSFL) e Microsoft (XLANG). Portanto, muitos
autores acreditam que ela ¢ um sério candidato a se tornar a linguagem padrdo para a
definicdo de workflows que utilizam servigos Web no ambiente comercial. No entanto,
Aalst, Hee ( 2002) e Aalst, Dumas, Hofstede (2004) advogam que apesar de ser uma
boa linguagem de composi¢do, existe um certo afrouxamento na sua defini¢do formal.
Os autores sugerem o emprego de redes de petri como fundamentacdo tedrica. Ja
Braghetto et al. (2005) sugerem o uso da algebra de processos como formalizacdo das
linguagens. As discussdes sobre a necessidade de formalismos nas linguagens de
composi¢cdes serdo apresentadas nos proximos topicos deste trabalho.

Os SGWT comerciais tém como principal caracteristica o foco nos fluxos de controle,
sendo capazes de manipular processos, dados e recursos. Eles definem, automatizam e
gerenciam uma seqiiéncia de atividades de um fluxo de trabalho, além disso, eles podem
controlar a invocagdo dos recursos necessarios para a execugdo das atividades.
Tradicionalmente, os SGWTf devem obedecer a uma lista de requisitos (Lemos, 2004),
(Gertz, Ludascher 2006) a saber:

1.  Oferecer mecanismos de extensibilidade para acomodar novos processos,
dados e recursos.

2. Permitir a definicdo e redefinicdo do workflow. O sistema deve permitir a
definicdo de propriedades dos processos, dados e recursos de tal forma a
facilitar a escolha dos mais adequados para cada situagao-problema.

3. Validar o workflow através da verificagdo das entradas, saidas e conversoes de
dados.

4.  Otimizar e executar o workflow definido pelo usuério, adicionalmente, ele

podera monitorar e intervir na execugao do fluxo de trabalho.

Agendar a execucao do workflow.

6. Armazenar automaticamente meta-descritores adicionados pelos usuarios ou
mesmo produzidos durante a execucao dos fluxos de trabalho.

e

Estes requisitos também sdo validos para os SGWT cientificos, no entanto, existe uma
dicotomia entre os dois tipos de SGWfs. Os SGWfs cientificos exigem/apresentam
algumas caracteristicas peculiares (motivadas pela natureza dos experimentos
cientificos), elas raramente estdo disponiveis nos ambiente comerciais. Essas
caracteristicas serdo exploradas na proxima sec¢ao.

2.3.1.4 - Sistemas de Geréncia de Workflows Cientificos
O termo SGWT cientifico ¢ utilizado para descrever o processo de workflow voltado

para as aplicagdes cientificas de quaisquer areas de pesquisa, como por exemplo,
biologia, fisica, quimica, ecologia, geologia, astronomia, entre outras. Essas aplicagdes
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compartilham uma base comum, todas sao baseadas em experimentos cientificos que
requerem alto poder computacional. Os SGWT cientificos sdo responsédveis por invocar
as aplicagoes (locais ou externas) que participam de um workflow cientifico, passando
os dados pertinentes entre elas. Geralmente eles oferecem para os usudrios interfaces
graficas que permitem ndo s6 a defini¢ao conceitual do workflow, como também
permite o monitoramento de sua execugao.

Para Lemos (2005), um SGWT cientifico apresenta uma lista de requisitos, dentre eles
destacamos:

1. Processos, Dados e Recursos - O SGWTf deve incluir os processos, dados e
recursos normalmente usados e oferecer mecanismos de extensibilidade para
acomodar novos processos, dados e recursos. Entre os processos estdo os
programas de bioinformdtica, programas (locais ou remotos) que
filtram/transformam os resultados de outros programas, além de mecanismos de
controle de execu¢ao do workflow.

2. Definicdo - O SGWT deve auxiliar os cientistas na defini¢do e redefini¢do do
workflow. A redefini¢do € um passo importante quando os resultados finais nao
forem considerados uteis ou interessantes pelos pesquisadores. Para tanto, o
sistema deve permitir a defini¢do de propriedades dos processos, dados e
recursos de tal forma a facilitar a escolha dos mais adequados para cada caso
exposto pelo pesquisador.

3. Validagdo - O SGWf deve oferecer ferramentas de validagdo do workflow
definido pelo cientista. Durante a validagdo, o sistema deve verificar se as
entradas e saidas definidas pelos usudrios para cada processo do workflow sdo
consistentes, além de incluir, caso seja necessario, processos que facam
conversao nos formatos dos dados e processos que verifiquem se os resultados
gerados pelos programas sdo esperados ou ndo. Este requisito ¢ importante
porque os programas de sequenciamento de bioinformatica podem gerar
resultados em formatos diferentes do esperado, por exemplo, a saida de um
programa ndo ¢ FASTA e a entrada do proximo requer o formato FASTA, isso
possivelmente, implicard no ndo funcionamento de outros programas do
workflow.

4. Otimizacdo, Monitoramento e Execucgdo - O SGWf cientifico deve ser capaz
de otimizar e executar o workflow definido pelo pesquisador, de acordo com a
arquitetura que estd sendo utilizada. A execu¢do do workflow pode ser
monitorada e deve permitir a interven¢do do pesquisador em qualquer ponto. A
intervengdo (interrupg¢do temporaria) ¢ necessaria caso ele queira avaliar os
resultados intermedidrios para decidir se continua ou ndo a execucdo, ou para
fazer alguma modificacdo na defini¢do das proximas atividades do workflow.

5. Agendamento - O sistema deve oferecer agendamento da execugdo do
workflow. O cientista ou membros de sua equipe podem desejar executar o
workflow uma unica vez em um determinado dia ou de tempos em tempos. Por
exemplo, semanalmente a equipe deseja verificar se existem novas seqiiéncias
nos bancos de dados publicos, caso afirmativo, novos alinhamentos serdo
produzidos.
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6. Dados e Metadados - O SGWf cientifico deve armazenar tanto os dados
produzidos pelo workflow quanto os metadados. Metadado ¢ comumente
definido como "dado sobre dado", ou ainda, de forma mais completa, como uma
informacao sobre o dado que permite o acesso e gerenciamento deste dado de
maneira eficiente e inteligente (Sumpter, 1994). O sistema deve ser capaz de
gerar estes metadados automaticamente e, sempre que possivel, oferecer
subsidios para que o cientista consulte-os e atualize-os.

,McPhillips e Bowers (2005), McPhillips 2006 ¢ Bowers et al (2006a e 2006b),
aprofundaram a discussdo sobre as caracteristicas dos SGWfT cientificos, em especial
daqueles relacionados a bioinformatica e filogenética®. Os autores definem requisitos
que devem ser suportados pelos para SGWf cientificos:

1. Os SGWTf cientificos devem suportar operagdes aninhadas - os datasets sobre
filogenética e bioinformdtica em geral, sdo grandes e complexos e, em muitos
casos, aninhados. Os sistemas devem operar e oferecer suporte para o
processamento eficiente sobre opera¢des aninhadas que utilizam esses datasets.

2. Os resultados do processamento devem ser reprodutiveis - os pesquisadores
devem ser capazes de reproduzir (de modo facil e confidvel) os resultados
produzidos por outros pesquisadores. O SGWT devera registrar automaticamente
os resultados. A proveniéncia dos dados de entrada e dados intermediarios deve
ser associada com os dados de saida produzidos durante o processamento de um
workflow.

3. Os SGWTf devem suportar o reuso de workflows - os pesquisadores devem ser
capazes de desenvolver workflows genéricos ou ainda reutilizar partes de outros
workflows.

4. Os SGWf devem ser robustos - eles devem ser capazes de manipular exce¢des
causadas por dados ou parametros incorretos, sem causar interrupc¢ao no fluxo de
execu¢ao do workflow.

2.3.1.5 - Sistemas de Workflow em Ambientes de Grid (SGWfG)

Os grids computacionais podem ser definidos como uma infra-estrutura global de
computacdo distribuida que integra e permite o compartilhamento (ordenado, seguro e
flexivel) de recursos heterogéneos através de redes de computadores (Foster e
Kesselman, 1999). Os grids tém como foco principal a execugdo de aplicagdes que
demandam elevado poder computacional, orientadas a solu¢do de problemas de grande
complexidade, eles podem ser utilizados tanto para aplicagcdes comerciais quanto para
aplicacdes cientificas.

Os grids permitem que as mais variadas comunidades cientificas (fisicos, quimicos,
biologos, geodlogos, entre outros) compartilhem e processem grandes conjuntos de
dados, aplicagdes, recursos computacionais e instrumentos em geral. Entretanto, para
que o compartilhamento seja proveitoso, ele devera ser executado através sistemas de

* Filogenética ¢ a area da Biologia que estuda a evolugio das espécies, segundo as suas transformagdes.
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workflow em ambientes de grid. Atualmente existem inumeras pesquisas nessa area,
eles vao desde a especificagdo do workflow até sua execugdo, passando pela
orquestragdo, simulacao e escalonamento (Spooner et al., 2005).

Para Yu e Buyya (2005), os workflows em ambientes de grid podem ser vistos como
uma colecdo de tarefas que sdo processadas em recursos distribuidos sob uma ordem
bem definidas e com um objetivo definido. Para os autores os sistemas de workflow em
Grid seguem a arquitetura apresentada na figura 2.4. As funcionalidades sdo suportadas
por varios componentes que estdo baseados no modelo de referéncia proposto pelo
WIMC (WEMC, 1999).

oo ¥ P f

Workflow Design Grid Workflow Application Modeling
& Definition & Definition Tools \
\ Grid Information Services
Build Time : Resource Info Service
Grid Workflow
Run Time Specification
¥ Application Info Service
i workflow change /
Grid Workflow Enactment Service
. Interaction with
Workflow Execution Information services

& Control Workflow Scheduling

Data Movement | [Fault Management

I T

¥ |

Grid Middleware
Interaction with Grid l T

resources ,
‘ Grid Resources ‘

Figura 2.4 - Sistema Gerenciador de Workflows em ambiente de grid (Yu, Buyya, 2005)

Resumidamente, as principais fungdes podem ser classificadas como build time e run
time. As primeiras estdo relacionadas com a defini¢do e modelagem das tarefas do
workflow e suas dependéncias. As demais fung¢des sdo relacionadas com o
gerenciamento da execucdo do workflow e as interagcdes com os recursos do Grid. Os
usudrios interagem como ferramentas de modelagem de workflows e produzem
especificagdes de workflows, que sdo submetidas ao servigo de enactment do workflow.
Este servico esta localizado acima dos middlewares de Grid (GLOBUS, 2008),
UNICORE (UNICORE, 2008), Alchemi (ALCHEMI, 2008) e, ¢ responsavel pelo
escalonamento, gerenciamento de falhas e movimentagao de dados.

Atualmente, existem inimeros SGW{Gs, porém cada um deles possui caracteristicas
proprias e muitas vezes conflitantes, o que dificulta a compreensao e avaliacdo das suas
funcionalidades. Dentre os principais SGW{G destacamos: Pegasus, GridFlow. ICENI,
TITAN, GridAnt, Triana, GridBus, GryPhyN, entre tantos outros. Com vistas a reduzir
esta limitagdo Yu e Buyya (2005) definiram uma taxonomia para classificar e
caracterizar os SGW{Gs (Figura 2.5).
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Figura 2.5 - Uma taxonomia de sistemas gerenciadores de workflows cientificos em ambientes
de grid. (Yu, Buyya, 2005)

A taxonomia estd dividida em quatro elementos principais, suas principais
caracteristicas estao representadas na tabela 3.
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Caracteristica Descricéo

Essa categoria define como os componentes de workflow podem ser
definidos ou compostos. Ela estd subdividida em trés categorias. A
primeira descreve as possiveis estruturas e padrbes de workflow, isto é a
Design dependéncia (relagdo temporal) entre as tarefas conectadas. As
estruturas podem ser do tipo DAG ou ndo DAG. A segunda define as
especificacdes do workflow. A terceira define como os usuérios irdo
associar os componentes dos workflows

Nesta categoria, os SGWfG ndo executam as tarefas propriamente
ditas, eles apenas gerenciam a sua execucdo e recuperam as
informacdes produdizas de trés formas distintas: IR estatica (fornece
Recuperagdo da informacdes que ndo variam ao longo do tempo, geralmente
Informacgéo relacionadas a infra-estrutura), IR Histérica (fornece informacdes sobre
eventos prévios de Wfs outrora executados) e IR dindmica (fornece
informacdes sobre o estado do Grid e recursos de CPU, memoria, rede,
etc.)

Escalonamento Mantém informacdes sobre o escalonamento de tarefas no Grid

Os SGWIfG devem ser capazes de identificar e controlar falhas e suportar
execucOes confiaveis na presenca de concorréncia e falhas, existem dois
niveis de tolerancia: Task Level e Workflow Level. O primeiro é
Tolerancia a falhas frequentemente utilizado em sistemas paralelos e distribuidos, ele esta
relacionado as falhas dos componentes do workflow. O segundo requer
técnicas aplicadas ao nivel do fluxo de execugdo, usadas para tratar
condig¢bes de erro do workflow.

Esta categoria descreve como as tarefas do Grid podem movimentar os
dados requeridos ou produzidos. As movimentacdes podem ser manuais
ou autométicas, essa por seu turno podem ser centralizadas, mediadas
ou ponto a ponto.

Movimentacédo de dados

Tabela 2.3 — Taxonomia de Yu e Buyya para SGWfG

Apesar do pioneirismo do trabalho, ainda ¢ possivel encontrar uma série de conflitos
entre as definicdes conceitos relacionados com o escalonamento de tarefas no Grid ou
mesmo nas defini¢gdes relacionadas com o design dos workflows em ambientes de Grid.

2.4 - Ciclo de Vida de Workflows Cientificos

O ciclo de vida de um workflow cientifico, em geral, costuma representar o ciclo de
vida do experimento in-silico que estd sendo reproduzido. Segundo Moreau et al.
(2003), o ciclo de desenvolvimento de um workflow cientifico pode ser dividido em seis
etapas.
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Figura 2.6 - Ciclo de vida de um workflow cientifico, adaptado de ("™Grid, 2008)

Na figura 2.6 ¢ possivel observar o ciclo de vida de um experimento cientifico. Este
ciclo torna possivel o processo de descoberta, envolvendo as informagdes sobre quem
executou o experimento, quando, onde e por qué. Além disso, possibilita reutilizar e
adaptar trabalhos executados anteriormente pela comunidade cientifica, além de iniciar
o desenvolvimento de um novo experimento. As etapas deste ciclo sdo:

1. Criagdo do Experimento: etapa na qual ¢ gerado o workflow que
representa o experimento que sera representado. Visa a validagdo de uma
hipdtese através da invocagdo de servigos.

2. Personalizacdo: neste passo devem-se registrar anotagdes que sejam
relevantes para o experimento.

3. Execucdo do Experimento: nesta fase ocorre a execugdo de cada uma das
atividades do workflow, previamente definidas. Esta execucdo ¢ realizada

por uma maquina de workflow. Ocorre também nesta etapa a geracdo do
fluxo de dados.

4. Gerenciando o Experimento: aqui ocorrem verificagdes sobre o andamento
do workflow, além de fungdes como o disparo avisos para cada evento

ocorrido ou geracao de excegoes.

5. Compartilhar Resultados: nesta etapa ocorre a publicagdo do workflow
gerado para que possa ser utilizado e avaliado em outros experimentos.

6. Descobrir e Reutilizar o Experimento: ¢ um refinamento da fase anterior,

onde ¢ possivel encontrar um experimento previamente produzido e
incorpora-lo a outro experimento.

2.5 - Proveniéncia de Dados em Workflows cientificos

Workflows cientificos podem gerar dados na ordem de terabytes
aproximadamente, proporcionando a obten¢do de metadados que fornecem semantica
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aos workflows e possibilitam sua reutilizacdo. Um dos tipos de metadados ¢ a
proveniéncia dos dados, também chamada de linhagem ou pedigree. Estas
informacdes adicionam um valor significativo para projetos cientificos com grande
fluxo de dados.

No dominio cientifico ¢ possivel encontrar diferentes formas de proveniéncia
com os mais diversos propdsitos. Por exemplo, publicacdes sdo comumente utilizadas
para representar a proveniéncia de dados e resultados de um experimento.

Goble (2002) resume as diversas funcionalidades para as informagdes de
proveniéncia da seguinte maneira:

1. Qualidade dos Dados: informagdes de proveniéncia podem ser utilizadas para
estimar a qualidade e a confiabilidade dos dados baseando-se na origem dos
dados e suas transformagdes (Jagadish et al, 2004).

2. Auditoria dos Caminhos: os dados de proveniéncia podem tragar rotas dos
dados (Miles et al, 2005), determinar a utiliza¢do de recursos (Greenwood et al,
2003) e detectar erros na geracao de dados (Galhardas et al, 2001).

3. Controle de replicacdo: informacdes de proveniéncia detalhadas permitem a
derivacdo de dados e ajudam a padronizar a replicacdo (Foster et al, 2003).

4. Atribuigdo: mantém controle sobre as informagdes do dono do experimento e
seus dados. Também permite a citagdo (Jagadish et al, 2004) e atribui
responsabilidades em caso de dados errados.

5. Informacional: permite realizar consultas baseadas nos metadados de origem
para a descoberta de dados, além de prover o contexto necessario para
interpretar os dados.

2.6 - Geréncia de Dados em Workflows Cientificos

No contexto cientifico, a necessidade de ambientes distribuidos € evidente e torna
essencial a otimizacdo do fluxo de dados neste tipo de ambiente. Especialmente para
workflows cientificos, as tecnologias de GRID e Web Services, assim como Grid
Services mais recentemente, tém sido exploradas visando facilitar a defini¢do de
workflows distribuidos e a orquestracao de workflows.

A maioria dos sistemas gerenciadores de workflows, tanto os cientificos quanto os
comerciais, possuem uma arquitetura com repositorios centralizados. Mas, na pratica,
esta estratégia se torna ineficiente e introduz limitagdes para robustez e confiabilidade.
Além disso, muitas maquinas de execu¢do de workflows concentraram seus esfor¢os
somente no fluxo de controle, deixando de lado o fluxo de dados.

Na medida em que capturar formatos heterogéneos de dados, a natureza distribuida dos
workflows cientificos e a necessidade de prover um caminho integrado para visualizar
dados das diferentes etapas do workflow se tornam cada vez mais necessarios,
determinadas questdes se tornam cada vez mais importantes. Sao elas, quando se deve
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capturar o dado ou se este deve ser armazenado, qual dado deve ser incluido, onde e
como armazenar esse dado.

Tipos complexos de dados s@o comuns na éarea cientifica, por isso sdo necessarias
funcionalidades especificas para armazenar e gerenciar os dados cientificos. Banerjee
(2000), por exemplo, propde solugdes para dados bioldgicos. Ainda no contexto da
bioinformatica, Davidson et al. (2001) e GMOD (2008) propdem esquemas genéricos
para dados genomicos, abrangendo como e onde armazenar os dados intermediarios e
tentando integrar os dados resultantes da maioria dos workflows possiveis nesta area,
mas nao oferecem nenhuma funcionalidade para a geréncia de workflows. Também
existem ferramentas que oferecem suporte a geréncia de workflows, mas ndo possuem
uma geréncia completa dos dados intermediarios, como o ™ Grid (Goble et al., 2003) e o
Kepler (Ludéicher et al, 2006), por exemplo.

Silva e Cavalcanti (2005) identificam trés caracteristicas que devem ser observadas na
geréncia de dados dos workflows cientificos:

1. Integracdo de dados: Os dados gerados durante a execu¢ao do workflow
requerem um tratamento especial levando em consideracdo algumas
peculiaridades apresentadas no ambiente cientifico. Cada aplicativo
executado por uma atividade de um workflow cientifico geralmente trabalha
com diferentes formatos de arquivos, o que torna ainda maior a dificuldade
para a integracdo dessas ferramentas e, conseqiientemente, compartilhar
dados com outros programas envolvidos no workflow também se torna uma
tarefa complexa.

2. Localizagdo dos dados: Em um ambiente distribuido, os passos do
workflow podem estar executando em maquinas diferentes. Isto significa que
os dados resultantes podem ser armazenados em qualquer uma dessas
maquinas.

3. Proveniéncia dos dados: Como cientistas diferentes podem compartilhar
dados e programas neste ambiente distribuido, outra importante questdo ¢
prover informagdes sobre a origem dos dados para que se possa garantir
confiabilidade aos experimentos in-silico.

As diversas ferramentas que propdem a geréncia de workflows cientificos, como
LabBase (Goodman, 1998), gRNA (Laud et al., 2002), ™Grid e Kepler, possuem
diferentes mecanismos para gerenciar os dados envolvidos nos workflows.

O LabBase, utiliza um sistema gerenciador de banco de dados para armazenar dados de
saida das aplicagdes envolvidas no workflow, mas ndo oferece suporte a distribui¢do de
dados. Ja as ferramentas gRNA e "™Grid, oferecem a integragdo de fontes de dados
distribuidas. Além disso, o "™Grid mantém os dados resultantes do workflow,
informagdes de usudrios e metadados, mas ndo considera as questdes relacionadas ao
gerenciamento de dados durante o processo de defini¢ao do workflow.

O Kepler faz uso de um conjunto de servigos para tratamento de dados e acessos aos
bancos de dados, mas ndo oferece suporte a integracdo dos dados. Além disso,
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caracteristicas para facilitar a captura de dados de proveniéncia ainda estdo sendo
desenvolvidas.

2.7 - Especificacao e Estruturas dos Workflows

A especificagdo de um workflow pode ser abstrata ou concreta (Gorderis et al 2005).
Uma definicdo abstrata (ou modelo abstrato) oferece grande flexibilidade para os
cientistas, pois os libera das preocupagdes relacionadas com os detalhes de
implementagdo, criando uma camada capaz de representar o ‘“‘comportamento” do
workflow. As tarefas de um modelo abstrato sdo portaveis e podem sem mapeadas em
quaisquer servigos (distrubuidos, servicos Web de grid, entre outros), além disso, ela
pode ser compartilhada com outros cientistas. Resumindo, ela ser baseada em modelos
(templates) que descrevem um dado workflow sem especificar quais recursos serdo
utilizados na execucao.

Em muitos SGWT, a representa¢do abstrata de um workflow ¢ definida através de
elementos graficos, como por exemplo, os diagramas de bloco no Kepler e ™Grid. Essa
metafora visual aumenta a percepcdo dos nuances relacionadas a semantica do modelo.
Por outro lado, um modelo concreto, estd intimamente a uma dada tecnologia, ele
associa quais recursos computacionais sdo requeridos para a excugdo das tarefas do
workflow. Os conceitos de workflows abstrato e concreto sdo um ponto de discordia
entre os diversos autores. Por exemplo, os trabalhos de SGWf em grid apresentam
diferentes definigdes para os workflows abstratos. (Ludascher, Altintas, Gupta,2002),
(Goderis et al 2005).

As estruturas do Workflow (Aalst, Hee, 2002) indicam o relacionamento temporal entre
as componentes do workflow. Um workflow pode ser representado como sendo do tipo
DAG (Directed Acyclic Graph) e ndo-DAG. Workflows DAG contém estruturas
(controle, comunicagdo e dados) do tipo seqiienciais, paralelas ou livres. Esse tipo de
estrutura ¢ representado como um grafo, onde cada tarefa ¢ um nd e cada n6 pode ter
um numero arbitrario de filhos. As seqiiencias dos nos definem a ordem de execugdo
das tarefas. As estruturas paralelas indicam que as tarefas podem ser executadas
concorrentemente. Os workflows ndo-DAG incluem estruturas de iteragdo (também
conhecido como loops ou ciclos). Elas permitem que os workflow executem tarefas ou
sub-workflows de forma repetida. As estruturas serdo apresentandas em detalhes na
secdo 4 onde discutiremos em detalhes os métodos formais de representacdo de
workflows.
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3 - Workflows Cientificos X Comerciais

De acordo com o que foi apresentado nos itens anteriores, ¢ possivel afirmar que os
SGWT comercial e cientifico compartilham algumas caracteristicas comuns, mas por
outro lado eles também apresentam suas especificidades. As principais diferencas entre
os SGWfs comerciais e cientificos’ estdo representadas na tabela 3.1, elas foram
compiladas a partir de uma série de trabalhos, a saber: (Weske, Vossen, Medeiros,
1996), (Singh, Vouk,1998), (Aalst, Hee, 2002), (Sandeep, 2002), (Slominski, Gannon,
Fox, 2003), Altintas et al. (2006), Aalst, Dumas, Hofstede (2004), (Rana, 2005),
(Sangeeta, 2005), (Yu, Buyya, 2005).

Carateristicas

Quem desenha os Wfs

SGWf Cientifico

Cientistas e pesquisadores

SGWf Comercial

Especialistas  no
informatas

negécio  ou

Natureza dos fluxos

Dados (maior parte), Controle (menor
parte)

Dados (menor Controle

(maior parte)

parte),

Tipos dos fluxos

Lineares (pipelines) e néo lineares
(workflows)

Nao lineares

Tipos de dados

Arquivos heterogéneos e altamente
complexos

Documentos bem estruturados, em
geral pequenos

Volume de dados

: Alto Baixo
manipulados
Freqluiéncia de .
q Elevada Baixa
mudancas nos Wfs
Volume de Médio (pode variar em funcdo da
Elevado gy
Processamento natureza do negdécio)
Sim, alguns Wfs podem ser
executados durante longos periodos
Permitem a de tempo, logo, eles podem ser | Sim, raramente 0 processamento €
intervencdo humana constantemente avaliados. As | menos intenso e demorado

condi¢Bes de intervencdo devem ser
definidas durante a criacdo do Wf

Validagdo de dados
intermediarios

Sim, checagem de consisténcia e
validagcbes € importante para a
continuacdo do processamento

Desconhecido

Interoperabilidade com
outros SGWfs

Baixo, Desejavel, porém existem
muitas iniciativas concorrentes

Desconhecido

Validagao dos
dados/resultados

Desejavel, porém atualmente é baixa

Desconhecido

Tolerancias a falhas

Desejavel, porém atualmente é baixa

Desejavel, as falhas podem afetar os
processos de negécio

Executa em ambientes

Sim, apenas alguns SGWf suportam

Sim, principalmente quando se trata

distribuidos essa necessidade de servicos Web
Sim, orém apresenta

Wf executado de ; _po P! .

) S interdependéncia com o projeto de | Sim

maneira rotineira -
pesquisa

Aderéncia a padrdes .

P Baixa Moderada
de mercado
= . Desejavel e necessario, porém nem .

Execucéo parcial ) P Desnecessario
sempre suportado
Desejavel, em funcédo dos resultados Indeseiavel  sdo  estaticos or

Modificagdo dindmica obtidos, alteracbes podem  ser defini élo ' P
necessarias ¢

> Nesta tabela consideramos que os SGWfs em grade sdo casos especiais de SGWs cientificos, por este
motivo ndo fazemos nenhuma distingdo entre eles.
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Suporte ao reuso

Desejavel, parte de um Wf pode ser
aproveitado por outros pesquisadores
no mesmo experimento ou em
experimentos futuros

Ndo é crucial, os Wfs sdo criados
para tarefas especificas

Suporte a proveniéncia
e persisténcia de
dados

Sim, E desejavel que se armazenem
informagcbes as fontes de dados
utilizadas, sobre as execug¢fes dos
Wis e seus resultados produzidos

Desconhecido

Geragao de logs de
utilizagcéo

Sim, mantém informacdes sobre
como o0 pesquisador conduziu um
determinado  experimento, essas
informacdes podem ser utilizadas
tanto no reuso de Wfs quanto na
validagcdo do experimento

Sim, é uma caracteristica desejavel
para tratar questdes de auditoria,
seguranga e depuragéo de erros

Suporte a anotagao

Desejavel, porém nem sempre
suportado, cada vez mais essa
caracteristica é apreciada nos SGWf

Desconhecido

Capaz de utilizar Necessario, porém nem sempre | Desejavel, porém nem sempre
servigos Web suportado suportado
Desejavel, entretanto ele devera ser
oo transparente ara 0  usuario, - .
Suporte ao repositorio p P Desejavel, porém nem sempre
. ocultando detalhes de
central de servigos . = suportado
implementagdo. Pode ser um

repositorio fisico ou virtual

Suporte a subtarefas

Desejavel, facilta o reuso, porém
nem sempre suportado

Desconhecido

Suporte a Web
semantica

Desejavel, porém
implementado

nem sempre

Desconhecido

Suporte apré e poés -
processamento de
dados

Sim, desejavel, porém nem sempre
suportado

Sim

Suporte a
transformacgao de
dados

Sim, fundamental, 0s dados
cientificos sdo muito heterogéneos

Desconhecido

Suporte a ambientes
distribuidos (Grids,
P2P, Cluster)

Desejavel, porém
implementado

nem sempre

Desconhecido

Apresenta um ciclo de
vida

Sim, porém € reduzido, deve-se a
natureza do método cientifico

Sim, maior e estavel

Aplica-se aum
dominio especifico

Em alguns casos sim, porém existem
muitos exemplo de  workflows
interdisciplinares

Sim, sempre

Aprendizado com os
erros

Sim, o processo de definicdo de
workflows é baseado na tentativa e
erro fazendo com que a andlise e
armazenamento de resultados
negativos sejam tdo importantes
guanto os resultados positivos.

Desconhecido

Documentacéao

Sim, é desejavel porém nem sempre
€ produzidas pelos cientistas ou
pelos SGWf

Desconhecido, porém estima-se que
as empresas mantenham algum tipo
de documentacdo que pode ser
utilizada nas manutencdes

Tabela 3.1 — Comparativo entre SGWfs cientificos e comerciais

O termo desconhecido presente na tabela 3.1 deve-se ao fato de nem sempre
encontrarmos um equivalente nos workflows comerciais. Finalmente ¢ importante
ressaltar dois pontos importantes: (i) A tabela foi estabelecida apos a leitura de inimeras
referéncias, uma vez que ndo ha uma separacgdo clara entre os requisitos de cada tipo de
SGWHT; (ii) os critérios podem variam de autor para autor.
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4 - Ferramental tedrico de apoio (formalismos)

A modelagem de Workflows consiste na criacao de especificagcdes para os mesmos, tais
especificagdes sdo usadas como entrada para a execugdo das tarefas ali descritas, por
intermédio de um sistema de geréncia de workflows. O uso de especificacdes formais
tem sido visto com bastante interesse pela comunidade académica e de tecnologia, visto
que métodos formais reduzem a ambigiiidade e abrem a possibilidade para verificacao e
analise.

Diversos trabalhos vém sendo propostos no intuito de prover formalismo para
descricoes de workflows. Esses trabalhos fazem uso de diferentes técnicas, tais como:
maquinas de estados finitos, algebra de processos, maquinas de estados abstratos,
I6gica temporal, légica transacional ¢ redes de Petri. Tais formalismos vém sendo
estudados desde a década de 60, e oferecem diferentes formas para fazer verificacdo e
analise de workflows.

Neste trabalho estaremos voltados para as técnicas de algebra de processos e redes de
Petri, as quais serdo discutidas nas subsegdes seguintes.

4.1 - Algebra de Processos

Para entendermos o significado do termo &lgebra de processos, primeiramente,
precisamos definir o que seria um processo. Um processo estd relacionado ao
comportamento de um sistema, em particular a execucao de um software, as acdes de
uma maquina ou até mesmo as a¢des de um ser humano. O termo algebra indica uma
visdo algébrica/axiomatica do comportamento desse sistema (Baeten, 2004).

O comportamento de um sistema pode ser descrito como o nimero de eventos ou agdes
que um sistema pode executar, envolvendo a ordem de execu¢do, além de outros
aspectos, tais como probabilidade e tempo.

Considerando as propriedades de uma algebra de processos, podemos vé-la como uma
ferramenta poderosa que permite a descri¢do de um sistema, abrangendo a interacdo de
seus eventos.

A historia das algebras de processos tem inicio na década de setenta, pois, até entdo, a
teoria de redes de Petri era a unica parte da teoria da concorréncia que existia, tendo
sido criada a partir de 1962.

A partir da década de setenta, trés estilos de raciocinio formal a cerca de programas de
computador, consolidam-se como forma de oferecer semantica a linguagens de
programagdo. O primeiro estilo ¢ denominado semantica operacional, na qual um
programa de computador ¢ modelado como a execuc¢do de uma maquina abstrata, onde
um estado da maquina corresponde a uma avaliagdo de varidveis, e uma transi¢ao entre
estados corresponde a uma instru¢do de programa. Os primeiros trabalhos desse estilo
foram de autoria de McCarthy (McCarthy, 1963). A seméntica denotacional ¢ o
segundo estilo, sendo mais abstrata que a semantica operacional, os programas de
computador s3o modelados por uma fung¢do que transforma entrada em saida. Os
trabalhos mais relevantes desse estilo pertencem a Scott e Strachey (1971). A seméantica
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axiomatica é o terceiro estilo, ¢ dar énfase a geracdo de métodos de prova para a
corretude de programas. Os pioneiros nesse estudo sdo Floyd e Hoare (1969).

No inicio dos anos setenta Hans Beki¢ fez parte da equipe que trabalhava na definicao e
semantica (denotacaional) de ALGOL e PL/I. A partir do trabalho com linguagens de
programacado, Beki¢ passou a tratar do problema em como dar semantica denotacional
para composic¢ao paralela.

Em 1973, Robin Milner desenvolveu a teoria de processos denominada CSS (Calculus
of Communicating Systems). Milner continuou a desenvolver suas teorias gerando
novos trabalhos e servindo de base para outros como a CSP de Tony Hoare, que se
baseia nos principios de Milner, que tem sua base fixada nas teorias de concorréncia,
paralelismo e distribuicdo de sistemas computaveis.

Desde seu surgimento até os dias atuais, diversas extensdes vém sendo propostas,
incluindo a abordagem de tempo, probabilidade e prioridade. De uma forma geral, as
algebras de processos podem ser vistas como linguagens algébricas que permitem a
descricao de sistemas distribuidos ¢ concorrentes e a verificagdo formal de suas
propriedades (Costa et al., 2005). Dessa maneira, sua aplicabilidade abrange diversas
areas, podendo ser usada, por exemplo, para modelar experimentos cientificos descritos
como workflows.

Nessa dire¢ao, alguns trabalhos estudam a aplicabilidade de algebra de processos como
base formal para a descricdo de workflows. A se¢do a seguir apresenta o mapeamento
de padroes de WF para algebra de processos encontrado no trabalho de (Braghetto,
2005).

4.1.1 - Algebras de Processo aplicadas a WFs

Em (Braghetto, 2005) ¢ descrito o mapeamento dos padrdes de workflows propostos por
van der Aalst para a linguagem de defini¢do de planos (NPDL) usando Algebra de
Processos como base formal. Nesta secdo, daremos énfase ao mapeamento entre os
padrdes de workflows e algebra de processos. Os padrdes sdo apresentados com uma
breve descri¢do, seguidos de uma representagdo grafica em redes de Petri e seu
respectivo mapeamento em algebra de processos.

4.1.1.1 - Padrdes de Fluxo de Controle

Os padrdes de fluxo de controle incluem workflows com padrdes sequeciais, paralelos e
de sincronizacao.

Padrédo 1 — Sequéncia
A atividade B ¢ habilitada ap6s o término da atividade A.

O

Figura 4.1 — Sequéncia das atividades A e B.

Algebra de Processos: P = A.B
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Padréao 2 — Divisao Paralela
Apos o término da atividade A, ambos B e C podem ser executadas em paralela.

B

o
SO

Figura 4.2 — Divisdo paralela entre as atividades B e C.

Algebra de Processos: P = A . (B || C)

Padréo 3 - Sincronizagdo
A atividade C ¢ habilitada apenas apds o término de ambas as atividades A ¢ B.

A
C
B

Figura 4.3 — Sincronizacéo para a atividade C.

Algebra de Processos: P = (A||B).C

Padréo 4 — OU Exclusivo
Apds o término da atividade A, apenas uma das atividades B e C serdo
implicitamente escolhidas para ter sua execugdo habilitada.

B
A
C

Figura 4.4 — OU exclusivo entre as atividades B e C.

Algebra de Processos: P = A . (B + C)

Padréo 5 — Merge Simples
No inicio, ambas as atividades A e B estdo habilitadas; apds o término de uma

delas, C ¢ habilitado.
A
popt
B
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Figura 4.5 — Merge simples.

Algebra de Processos: P = (A+B).C
4.1.1.2 - Padrfes de Sincronizacao avancada

Padré&o 6 — Multi-Choice
No inicio, trés diferentes opgdes serdao habilitadas: a divisdo paralela de B e C,

apenas a execucao de B e apenas a execucao de C.

A

x<5 y>7

B C

Figura 4.6 — Multi-choice entre B, C, B e C (paralelo).

Algebra de Processos: A . (B || C + B + C)

Padrédo 7 — Synchronizing Merge

Se no padrao 6 a opg¢do escolhida foi a divisdo paralela de B e C, entdo o
synchronizing merge habilita a atividade D apds o término das atividades B e C.
Entretanto, se a op¢ao escolhida foi B, entdo a atividade D ¢ habilitada apos o término
de B. Similarmente, se a op¢do escolhida foi C, entdo a atividade D ¢ habilitada apos o

término de C.
B

e CD, (272)—{ D

C

Figura 4.7 — Merge sincronizado.

Algebra de Processos: P = A.(B||C+B+C).D

Padréo 8 — Multi-Merge
Se a opg¢do escolhida foi a divisdo paralela de B e C, entdo o Multi-Merge

executa a atividade D uma vez para cada término de uma thread de controle na divisao
paralela. Por outro lado, se a op¢do escolhida foi a execugdo de B, entdo a atividade D ¢
habilitada apds o término de B. Similarmente, se a op¢ao escolhida foi a execugdo de C,
entdo a atividade D ¢ habilitada para o término de C.

B

A (Ao (222)—> D
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Figura 4.8 — Multi-Merge.

Algebra de Processos: A.((B.D) || (C.D) + B.D + C.D)

Padréo 9 — Discriminator
Se no multi-choice a opgdo escolhida foi a divisdo paralela de B e C, entdo o
multi-merge habilita a atividade D apds o término da thread de controle na
divisdo paralela que terminar primeiro. Por outro lado, se a op¢ao escolhida foi a
execucdo de B, entdo a atividade D ¢é habilitada apoés o término de B.
Similarmente, se a opgao C foi escolhida, entdo a atividade D ¢ habilitada apds o
término de C.

Algebra de Processos: A.((B.D) || C + B||(C.D) + (B||C).D + B.D + C.D)

Padré&o 10 - Ciclos Arbitrarios
Um ponto no processo do workflow onde uma ou mais atividades podem ser
feitas repetidamente.

Algebra de Processos: Obtém-se os ciclos por meio do uso de equacdes
recursivas.

Padrdo 11 — Terminag&o Implicita
Um dado subprocesso deve ser finalizado quando nao houver mais nada para ser
feito.

Algebra de Processos: Suporta este padrio diretamente. Nio existe um termo
explicito que represente o estado final de um processo.

4.2 - Redes de Petri

Redes de Petri constituem um modelo de representacao formal para sistemas dinamicos.
As redes originais foram desenvolvidas por Petri (1962), posteriormente, varias
extensdes foram propostas. Algumas dessas extensdes provéem uma modelagem mais
facil, mantendo o mesmo poder de expressividade, enquanto que algumas outras
possuem maior poder de expressividade.

A teoria de redes de Petri apresenta as seguintes propriedades: formalizacdo
matematica, representacdo grafica e analisabilidade. Assim, as redes permitem a
representacdo com facilidade de todas as relacdes de causalidade entre processos em
situacdes de seqiiencialidade, conflito, concorréncia e sincronizagdo. A aplicabilidade
de redes de Petri estende-se por um grande numero de areas, incluindo protocolos de
comunicagdo, avaliacdo de desempenho e sistemas distribuidos.
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O modelo classico de uma rede de Petri ¢ formado por dois tipos decomponentes: um
ativo denominado transi¢io (representado graficamente por um retangulo ou barra) e
outro passivo denominado posi¢ao (representado graficamente por um circulo) e arcos
direcionados. As posigdes correspondem as variaveis de estado e as transi¢des as agoes
(eventos) realizadas pelo sistema. Os arcos interligam posigdes as transi¢oes, €
correspondem & relacdo entre as condigdes verdadeiras, que num dado momento,
possibilitam a execucdo das acgdes, enquanto os arcos que interligam transi¢des as
posicdes representam a relagdo entre as agdes e as condi¢des que se tornam verdadeiras
com a execucao das agoes.

A defini¢do formal de uma rede de Petri consiste numa tupla PN = (P, T, F, My), onde P
¢ um conjunto de posic¢des, T ¢ um conjunto de transi¢des, F < (P x T) U (T x P) é um
conjunto de arcos (relagdes de fluxo) das posicdes as transi¢des e vice-versa. My : P —
N" ¢ o marco inicial no qual para cada posicdo p € P existem n € N tokens. Os
conjuntos de posigdes e transi¢cdes sdo disjuntos e uma rede de Petri deve conter ao
menos uma posi¢do e uma transicdo: PN T=J, PU T # .

Uma rede de Petri ¢ um modelo abstrato e pode ser utilizado para representar diferentes
situagoes. Todavia, variantes de redes de Petri vém sendo desenvolvidas ao longo do
tempo, no intuito de facilitar a modelagem de determinadas situagcdes ou estender a
expressividade das redes classicas. A seguir, algumas dessas extensoes sao apresentadas
de forma breve.

Redes de Petri com pesos permitem modelagem de redes de Petri classicas numa
maneira mais sucinta, onde pesos sao adicionados aos arcos para indicar que multiplos
tokens sdo consumidos e produzidos durante o disparo de uma transicdo. Um arco com
peso k corresponde a k arcos paralelos em redes classicas.

Redes de Petri coloridas permitem modelar a identidade de tokens individualmente
anexando valores (ou cores) aos tokens. Tal propriedade permite uma modelagem mais
detalhada dos objetos que os tokens representam na rede de Petri.

Redes de Petri temporizadas permitem a modelagem do comportamento temporal de um
sistema. Existem diversas maneiras de introduzir tempo em redes classicas de Petri. A
estratégia mais comum consiste em associar um timestamp a cada token (indicando o
momento em que o token esta disponivel para cOnsumo) e associar um tempo a cada
transi¢dao (indicando a mudanca para o timestamp de tokens produzidos). Este tipo de
modelagem permite analisar indicadores de desempenho quantitativos tais como tempo
de resposta, tempo de ocupagao, ¢ tempo de throughput.

Redes de Petri hierarquicas permitem modelagem composicional, onde uma transi¢ao
pode ndo ser apenas atdomica, mas também complexa, nesse caso hé alguma subrede que
define esta tarefa complexa. Neste caso, uma rede de Petri pode conter outra rede de
Petri como token, introduzindo o conceito de redes de Petri aninhadas que se
comunicam ao sincronizar transi¢des entre diferentes niveis .

4.2.1 - Redes de Petri aplicadas a Workflows
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Hé diversas razdes para usar redes de Petri em modelagem de workflow, em (Aalst,
1998) destaca as seguintes:

Semaéantica Formal

Um processo de workflow especificado em termos de uma rede de Petri possui
uma defini¢do clara e precisa, porque a semantica de redes de Petri e suas extensdes
(colorida, temporizada, hierarquica) foram definidas formalmente.

Natureza Grafica

Redes de Petri s3o uma linguagem grafica. Como um resultado, redes de Petri
sdo intuitivas e faceis de aprender. A natureza grafica também suporta a comunicagao
com usuarios finais.

Expressividade

Redes de Petri suportam todas as primitivas necessdrias para modelar um
processo de workflow. Todas as construgdes de roteamento presentes em sistemas de
geréncia de workflow de hoje podem ser modeladas. Além disso, o fato dos estados
serem representados explicitamente, permite a modelagem de escolhas implicitas.

Propriedades

Nas utltimas trés décadas muitas pessoas tém investigado as propriedades bésicas
de redes de Petri. Como resultado, ha uma grande quantidade de conhecimento, em
forma de livros e artigos, que exploram esta modelagem.

Analise

Redes de Petri sdo marcadas pela disponibilidade de muitas técnicas de analise.
Claramente, isto ¢ uma grande vantagem em favor do uso de redes de Petri para
modelagem de workflow. Estas técnicas podem ser usadas para prover propriedades e
calcular as medidas de desempenho (tempo de resposta, tempo de espera, taxas de
ocupacgao, etc.).

Independente de Fornecedor

Redes de Petri provéem um framework independente de ferramenta para
modelagem ¢ analise de processos. Redes de Petri ndo sdo baseadas num pacote de
software de um fornecedor especifico e ndo correm o risco de deixarem de serem
produzidos.

Uma classe especial de redes de Petri de alto nivel ¢ idenificada por van der Aalst
(1998) como apropriada para a modelagem de workflows. Essas redes de workflow tém
duas propriedades especiais: possuem exatamente uma posicdo de entrada e uma
posicdo de saida, e cada transicdo e cada posi¢do estdo num caminho da posi¢do de
entrada da rede até a posicao de saida da rede.

De acordo com van der Aalst (2002) e Russel et al (2006), um workflow pode ser visto
em trés dimensdes: a dimensdo do caso, a dimensdo do processo, € a dimensdao do
recurso. A dimensdo de caso indica que um workflow consiste de diferentes casos que
sdo tratados individualmente, isto é, cada pedago do processo ¢ executado por caso
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especifico (exemplos de casos sdo: um financiamento, uma declaragdo de imposto, um
pedido). A dimensao de processo indica que um workflow consiste de diversas tarefas
em alguma ordem de roteamento, ¢ a dimensdo de recurso indica que as tarefas num
workflow sdo executadas por alguns recursos organizacionais. Um recurso pode ser uma
maquina (impressora, fax, etc.) ou uma pessoa (participante, empregado, etc.).

Tal workflow pode ser modelado numa rede de workflow, da seguinte maneira: os casos
sdo modelados por tokens de alto nivel, que tem uma identidade, sdo distinguiveis uns
dos outros, € podem conter estrutura de dados; as tarefas sio modeladas por transigdes e
as condigdes sao modeladas por posi¢des. Um modelo de workflow pode ser construido
especificando como os casos s3o roteados juntamente com as tarefas que precisam ser
executadas. De acordo com o WIMC (WfMC, 2008), sdo definidas as seguintes
construcdes de roteamento: seqiiéncia, paralela, condicional e iteracdo. A seguir, €
apresentada uma breve discussdo a cerca de algumas dessas constru¢des de roteamento
e seu mapeamento para redes de Petri.

Roteamento Sequencial

E usado para lidar com relacionamentos causais entre tarefas. Considerando
duas tarefas A e B. Se a tarefa B ¢ executada depois do término da execugdo da tarefa
A, entdo A e B sdo executadas seqiiencialmente. A figura 4.9 mostra que o roteamento
seqiiencial pode ser modelado através da adicdo de posi¢cdes. A posicdo c¢2 modela o

relacionamento causal entre a tarefa A e a tarefa B, isto é, c2 representa uma pos-
condicdo para a tarefa A e uma pré-condicdo para a tarefa B.

@—»A-—-Q—»B-—-O—» C—»Q

cl c2 c3 c4

Figura 4.9 — Roteamento Seqtiencial

Roteamento Paralelo

E usado em situa¢des onde a ordem de execugdo é menos restrita. Por exemplo,
duas tarefas B e C precisam ser executadas, mas a ordem de execugdo ¢ arbitraria. Para
a modelagem em redes de Petri sdo construidos dois blocos: o AND-split e 0 AND-join.

A figura 4.10 exibe a rede do roteamento paralelo, onde a execucdo do AND-
split habilita ambas as tarefas B e C, enquanto que AND-join indica que D s6 estara
habilitado apos a execugdo de ambos B e C, isto ¢, D ¢ usado para sincronizar dois
subfluxos. Como resultado, as tarefas B e C sdo executadas em paralelo.

AND-split AND-join
S . /O—h B &* s
@—» 4\ c2 c4 D —»O
cl \\Q i Q/' c6
— | C —»
co

c3
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Figura 4.10 — Roteamento Paralelo

Roteamento Condicional

E usado para permitir que um roteamento possa variar entre casos. Para modelar
uma escolha entre duas ou mais alternativas, dois blocos de construcdo sdo usados: o
OR-split e 0 OR-join. A figura 4.11 ilustra a situag@o onde a tarefa A ¢ seguida ou pela
tarefa B ou pela tarefa C, ou seja, ¢ feita uma escolha entre B e C. A execugdo de uma
dessas duas tarefas ¢ seguida pela execugdo da tarefa D.

OR-split OR-join

ORE o} =0

cl

Figura 4.11 — Roteamento Condicional

Problemas no uso de redes de Petri em WF

De acordo com Eshuis e Dehnert (2003) os sistemas de geréncia de workflows sdo
reativos, e tal fato implica que a semantica de redes de Petri ndo ¢ completamente capaz
de modelar esses sistemas. A semantica token-game das redes de Petri ndo conseguem
modelar o comportamento de sistemas reativos, € portanto, ndo sao capazes de modelar
o comportamento de uma maquina de execu¢do de wortkflows.

Um sistema de geréncia de workflows ndo executa atividades, mas meramente coordena
a execu¢do dessas atividades que sdo realizadas por atores humanos ou sistemas de
software. Sendo assim, um sistema de geréncia de workflows ndo controla o ambiente,
mas reage a eventos no ambiente (inicio de casos, término de tarefas agendadas) através
da criacdo de certos efeitos no ambiente (inicializagdo de instidncias de atividade,
agendamento de tarefas). Um sistema reativo ¢ normalmente representado através do
uso de regra ECA (Evento-Condi¢do-A¢ao), especificando as agdes a que o sistema
deve responder na ocorréncia de eventos.

Em Eshuis (2002) descreve diversos problemas no uso de redes de Petri para
modelagem de sistemas de geréncias de workflows. O principal problema levantado no
trabalho € que a distingdo entre o ambiente e o sistema de geréncia de workflow ndo ¢
capturada.

De acordo com van der Aalst e ter Hofsted (2005), redes de Petri possuem trés
limitagcdes quando usadas para a modelagem de workflows. Essas limitagcdes se fazem
presentes nos padrdes que envolvem instancias maltiplas, sincronizacdo avancada e
cancelamento.
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Padrdes envolvendo multiplas instancias ocorrem em workflows onde algum caso filho
¢ instanciado um numero de vezes. O numero de instanciagdes desses casos filhos
podem ser definidos durante tempo de projeto ou durante o tempo de execugdo. Por
exemplo, durante um processo de revisdo de uma conferéncia, para cada artigo
submetido o nimero de revisores ¢ selecionado e pede-se suas opinides; estes revisores
sao casos filhos do paper submetido, e ¢ necessario sincronizar o resultado destes casos
filhos. Estes padrdes sdo problematicos visto que a execu¢do do workflow precisa
manter um log e sincronizar essas multiplas instancias, para manter o workflow
consistente. E possivel modelar tais padroes usando redes de Petri, mas ¢ bastante
complicado. Torna-se preciso sincronizar todos os casos filhos de um caso, mas sem
confundi-los com casos filhos de outro caso. Além disso, ¢ preciso manter um log do
numero de instancias ativas de casos filhos.

Os padroes de cancelamento ocorrem no workflow onde alguma atividade deve levar ao
cancelamento de casos do workflow. Cancelamentos podem ocorrer em momentos
variados e devem ter o efeito desejado independente do estado da execucdo do
workflow. O problema ¢ que em redes de Petri todas as regras sdo locais para uma Unica
transicdo ou estado, enquanto que o cancelamento produz efeitos globais. Ou seja, nao
importa em que estado o workflow se encontre, o caso inteiro deve ser cancelado.
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5 - Sistemas de Geréncia de Workflow

A comunidade cientifica demonstra grande interesse pelos workflows cientificos, esse
fato pode ser facilmente comprovado pelo grande niimero interesse 6rgaos de fomento,
além de conferéncias e simpodsios. Os workflows cientificos desempenham um
importante papel em um grande nimero de projetos, dentre os quais se destacam os
projetos Ptolemyll-Kepler, ™ Grid, além de uma série de tecnologias de apoio.

5.1 - Tecnologias de Apoio

BPEL ja ¢ o padrao sstabelecido como a linguagem para a especificacdo de processos de
negocio, além disso, o BPEL vem ganhando espaco na especificagdo de processos
cientificos (Emmerich, 2006).

5.1.1 - A Linguagem BPEL

BPEL, Bussines Process Language, ¢ uma linguagem para a especificagdo de processos
de negdcios que descreve processos assincronos de longa duracdo e suas interagdes. De
forma simplificada, o BPEL pode ser visto como uma linguagem de programagado que ¢
expressa em XML e que prové as construgdes de controle de fluxo para a combinagdo
de servicos WSDL. A linguagem ¢ focada em Servicos Web, entretanto outros
elementos podem ser incorporados a um fluxo de processos BPEL (ex. métodos Java,
EJBs etc.)

Um processo descrito em BPEL representa um conjunto de comportamentos publicos
observaveis, inclui informagdes de quando esperar uma mensagem, quando enviar uma
mensagem e quando tratar operacdes que falharam.

A especificagdo BPEL baseia-se em trés conceitos(Curbera, 2003):

e Protocolos de descrigdo de processos invariavelmente expressam
comportamentos dependentes de dados. Neste caso a linguagem necessita de
construtores condicionais e de expiracdo de tempo (time-out);

e A habilidade de especificar condi¢des de excecdo e suas conseqiiéncias, tais
como seqiiéncias de recuperagdo, sdo tdo importantes para a linguagem de
processos como as seqiiéncias que tratam fluxos corretos de execucao;

e Interagdes de longa duragdo incluem com freqiiéncia unidades de trabalhos
multiplas, aninhadas e cada uma com seus proprios requisitos de dados.

5.1.2 - Estrutura da Linguagem BPEL
Um processo BPEL ¢ normalmente divido em duas se¢des: uma se¢do de declaragdo e
uma secdo contendo os processos de “atividades”. Isto envolto em um elemento XML

<process> que identifica 0 nome do processo em si.

As declaracdes globais sdo tipicamente a primeira se¢do de um processo que contém as
declaracdes globais do workflow, isto inclui os servicos Web que serdo utilizados, os
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parceiros do workflow (<partnerLinks>), quais variaveis serdo utilizadas, associadas a
tag <variable>, além das defini¢des dos tipos complexos que serdo utilizados, tag
<types>.

Abaixo apresentamos um extrato das declaracdes globais de um processo que recupera
registros do Entrez informado um ID primario (Entrez, 2008).

<process name = "LoanFlow"
targetNamespace = http://samples.cxdn.com
I
<partnerLinks>
<partnerLink name = "EntrezFetchService"
partnerLinkType = "services:eUtilsServiceSoap"
myRole = "EntrezSpellRequester™
partnerRole = "EntrezSpellProvider'/>
<partnerLink name = "EntrezSpellService"
partnerLinkType = "services:eUtilsServiceSoap"
myRole = "EntrezFetchRequester™
partnerRole = "EntrezFetchProvider'/>
</partnerLinks>

<variables>
<variable name = "term"
messageType = "'services:spellRequestMessage'/>
<variable name = "outputSpell”
messageType = "services:spellResultMessage'/>
<variable name = "outputFetch"
messageType = "'services:fetchResultMessage'/>
<variable name = "queryKey"
messageType = ''services:queryKeyRequestMessage''/>
</variables>
<!-Process definition follows -->

</process>

As variaveis inputClient e outpuClient sdo necessdrias para a entrada e saida do
workflow.

Outros construtores de alto nivel também sdo declarados nesta primeira se¢ao. Sao eles
os construtores de erro global, expressos na tag <faultHandlers>, e os manipuladores de
falha de transagdo global, expresso por <compensationHandlers>.

A segunda parte do processo BPEL que contém a légica de processamento e a area de
definicdo do processo. Ela contém os passos com chamadas a servicos Web que sdo
interconectados para compor um processo util ao usuario. Nesta se¢ao existem dois
tipos de atividades.

O primeiro tipo ¢ referente as atividades de processo e atividades de dados. As
atividades de processo atuam na chamada e recepgao dos servicos Web, como exemplos
destas primitivas tém-se as tags: <invoke>, <receive> e <reply>. Ainda nas atividades
de processo podemos controlar o mesmo, através das tags : <wait> e <terminate>. Para
a manipulacdo de dados temos a tag <assign>.

As atividades estruturadas definem o controle programéatico sobre quais passos serao
executados no workflow, incluem tags para o tratamento de condigdes com a tag
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<case>; execu¢ao de lagos, <while>; construtores de execu¢do em paralelo como o
<flow>; e construtores de execucdo seqliencial com o <sequence>.

<flow>
<sequence>
<invoke name=""invokeEntrezFetch"
partnerLink="EntrezFetchService"
portType="services:eUtilsServiceSoap"
operation="run_eFetch"
inputVariable="queryKey'/>
<receilve name="receive_invokeEntrezFetch"
partnerLink="EntrezFetchService"
portType="services:eUtilsServiceSoapCal lback"
operation=""run_eFetch_MS"
variable="outputFetch"/>
</sequence>
<sequence>
<invoke name=""invokeEntrezSpell' partnerLink="EntrezSpellService"
portType="services:eUtilsServiceSoap"
operation="run_eSpell"
inputVariable=""term"/>
<receive name="receive_invokeEntrezSpell"
partnerLink="EntrezSpellService"
portType="services:eUtilsServiceSoapCal lback"
operation="run_eSpell_MS"
variable="outputSpell'/>
</sequence>
</flow>

O codigo BPEL acima ilustra a invocagdo do servico entrezSpell e entrezFetch. O
primeiro retorna sugestdes de escrita para um dado termo biologico; o segundo retorna
uma lista de registros dado um identificador primério. Para a execucdo de cada servigo
temos as tags <invoke> e <receive> dentro de uma seqiiéncia (<sequence>), garantindo
que eles serdo executados um apds o outro. Mas as duas seqiiéncias de atividades estdo
envoltas por uma atividade de fluxo (<flow>), o que permite que as subseqiiéncias
sejam executadas em paralelo.

5.1.3 - Ferramentas para a construcao e execucao de Workflows BPEL
Engines de Execucao

Os engines de execu¢do de Workflow BPEL sdo na realidade a versdo atualizada, para
servicos Web, dos sistemas de gerenciamento de Workflow. Estes sistemas aderem as
especificagdes do SGWT, e possuem arquitetura baseada nos padrdes definidos pelo
SGWT, assim na analise dos engines BPEL podemos ter como referéncia a arquitetura
proposta e apresentada na secdo anterior.

Os engines que se destacam comercialmente e academicamente para a execugdo de
workflows em BPEL sdo ActiveBPEL, JBoss jBPM, Microsoft BizTalk Server, IBM
Websphere Process Server e o Oracle BPEL Process Manager. Uma lista mais completa
de engines BPEL pode ser encontrada na wikipedia (Wikipedia, 2008). No conjunto
acima podemos separar os engines em dois grandes grupos: comerciais € gratuitos.
Entre os comercias temos o BizTalk, IBM WebSphere Process Server e o Oracle BPEL
PM. Os gratuitos sdo o ActiveBPEL e o JBoss jBPM; ¢ importante observar que o
JBoss jBPM, assim como o ActiveBPEL, ¢é gratuito para o uso, sobre a Licenca LGPL
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que permite acesso ao fonte do engine, mas ndo restringindo o uso deste dentro de
aplicagdes comerciais.

Nas proximas subsecdes apresentamos os detalhes de cada destes engines.
Oracle BPEL Process Manager

O Oracle BPEL Process Manager(Oracle, 2008) encontra-se na sua versdo 2.0 tem
como foco principal a integragdo de servicos de forma colaborativa e transacional para
processos de negdcio. Ele incorpora as seguintes caracteristicas:

e Suporte nativo ao BPEL;
Integra servicos Web, mensagens JMS, componentes JCA e tarefas do usuario;
Monitorag¢ao e auditoria;
Compatibilidade com a especificagio BPEL4WS 1.1;
Permite a troca de mensagens sincronas e assincronas;
Instalacdo em menos de 15 minutos.

O ntcleo do engine BPEL da Oracle agrega outras caracteristicas que tornam a
ferramenta bastante robusta. A primeira caracteristica ¢ a “desidrata¢do do contexto” de
execucao do workflow que ¢ a persisténcia dos estados da execugdo do workflow. Esta
caracteristica torna a execucdo do workflow mais robusta, pois caso haja falha na
execucao de algum processo, o workflow pode ser reiniciado a partir do ponto onde
houve a falha. Outra caracteristica ndo menos importante ¢ a capacidade de manipular
arquivos XML grandes. Esta caracteristica introduz um componente de gerenciamento
de banco de dados ao engine, expandindo as capacidades da ferramenta. Por fim, a
infra-estrutura do Oracle BPEL ainda conta com um servidor UDDI para facilitar a
localizagao de servigos Web conhecidos.

Como infra-estrutura de suporte ao engine Oracle BPEL, as possibilidades sdo os
servidores de aplicacdo J2EE mais tradicionais, tal como, o Oracle AS, o Weblogic da
BEA, IBM Websphere Application Server e o JBoss. A possibilidade de instalagdo do
engine em diversos servidores de aplicacdo aumenta o espectro de instalagdes existentes
em que a ferramenta pode ser instalada. A seguir apresentamos o0s principais
componentes do Oracle BPEL Process Manager.
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Figura 5.1 — Arquitetura do Oracle BPEL Process Manager

O BPEL Designer ¢ a ferramenta de Constru¢do dos workflows; o Core BPEL Engine
¢ o nucleo de execugdo do workflow; os servicos “Built-in” facilita a conectividade ¢ as
capacidades de transforma¢do de dados dos processos BPEL; a infra-estrutura “WSDL
binding” permite a conectividade com outros protocolos além do SOAP; e por fim a
console BPEL que permite a geréncia, a administragdo e a depuragdo dos processos e
workflows disponibilizados no servidor.

IBM WebSphere Process Server

O IBM WebSphere Process Server(WebSphere, 2008) ¢ construido em cima da infra-
estrutura SOA da IBM, desta forma incorpora todas as caracteristicas padrdes para
integrar aplicacdes e servigos. Destacam-se na implementagao do engine de execugdo de
workflow:
e Suporte a servigos Web sobre diversos protocolos: SOAP/http e SOAP/JMS;
e Suporte a WSDL 1.1 e aos padrdes de seguranca e transacdes, WS-Security e
WS-Atomic Transactions;
e Suporte aos protocolos de mensagens: JMS, WebSphere MQ e permitindo a
comunicagdo multicast;
¢ Inclui pacotes para construgdes de clientes em C/C++ e .NET além de Java.

O IBM WebSphere Process Server encontra-se na sua versao 6.0, e o seu engine possui
como destaque a portabilidade de instalagdo em diversos sistemas operacionais. Este
pode ser instalado servidores com SO Microsoft 2000/2003; Unix em diversos sabores
como Linux e AIX; e z/OS em Main-frames.

A seguir apresentamos a arquitetura do WebSphere Process Server:
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Figura 5.2 — Arquitetura do IBM WebSphere Process Server

Junto com o engine, o IBM WebSphere integra um editor de processos visual para a
defini¢do dos workflows. Este editor incorpora um depurador para acompanhar a
execugdao passo-a-passo de um workflow BPEL. Como pode ser observado na
arquitetura do WebSphere Process Server expande as capacidades do especificacdo do
BPEL ao permitir a interagdo humana nos processos em execuc¢do, além disso, estes
processos podem ser interrompidos e persistidos.

Microsoft BizTalk

As capacidades de orquestragcdo do BizTalk( 2008) sdo focadas na comunicagdo entre
sistemas, suportando processos de negocio que dependem da integracao de diversos
softwares. Possui como principais focos a integracao de arquitetura corporativas (EAI),
B2B e geréncia de processos de negocio (BPM).

O suporte a servicos Web do BizTalk é provido pela arquitetura ASP.NET que se
beneficia da infra-estrutura Microsoft para a constru¢do de workflows em conformidade
com a WCF (Windows Communication Foundation) para a criagdo se aplicagdes
orientadas a servigo. Além disso, suporta especificacdes padrdo da industria como: WS-
Security, WS-ReliableMessaging ¢ WS-AtomicTransaction.

A seguir apresentamos a arquitetura do BizTalk engine:
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O engine do BizTalk ¢ calcado em duas caracteristicas basicas: uma ferramenta para
especificar e implementar a légica do workflow e diversos mecanismos para a
comunicagdo entre as aplicagdes participantes. No exemplo acima sdo explicitadas as
diferencas de protocolos de comunicacao entre os diversos atores do workflow.

Para implementar esta diversidade de interfaces de comunica¢do o BizTalk define um
conjunto de adaptadores (adapters):

e Adaptador de Servico Web — permitindo a comunicagao SOAP/http;

e Adaptador de Arquivo — permite a leitura e escrita de arquivos no sistema de
arquivo Windows;

e Adaptador http — permite o envio e recebimento de informag¢ao usando o http; e

e Adaptador MSMQ — para a comunicacdo utilizando o Microsoft Message
Queuing;

e Adaptador WebSphere MQ — para a comunicacdo como o IBM WebSphere
Message Queuing;

e Adaptadores SMTP — permitindo o uso de mensagens usando o SMTP;

e Adaptador POP — habilitando o recebimento e envio de mensagens através do
POP3;

e Adaptador SQL — permitindo a leitura e escrita em um banco de dados Microsoft
SQL Server.

Ao contrario dos outros engine BPEL o BizTalk ndo utiliza a infra-estrutura J2EE como

suporte ao Engine, o que limita sobre maneira nas interfaces de comunicacdo da
ferramenta.

JBoss jBPM
O JBoss jBPM (2008) ¢ uma ferramenta para a construcdo de workflows gratuita que

utiliza a infra-estrutura J2EE. Apesar do engine ser suportado por qualquer infra-
estrutura J2EE, mas possui uma integragao natural com o JBoss.
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O JBoss utiliza uma linguagem prépria para a construcdo de workflows, a jPdl — JBoss
jBPM Process Definition Language. A jPdl se propde a ser uma linguagem de
especificagdo de processos flexivel o suficiente para lidar com pequenos workflows
departamentais at¢ workflows corporativos e inter-corporativos. Para atender as ligagdes
entre corporacdes a linguagem BPEL pode ser utilizada.

A seguir apresentamos a arquitetura do Engine jBPM:
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Figura 5.4 — Arquitetura do JBoss jBPM

O engine de processo mantem o controle dos estados e das varidveis de todos os
processos ativos. O engine de processo ¢ composto de um manipulador de solicitagdes
(requeste handler) que prové a infra-estrutura de comunicagdo que aloca as tarefas para
os processos adequados. Os servicos de interacdo (Interaction Service) expdem as
aplicagdes existentes como fungdes ou dados nos processos finais. O gerente de estados
(state manager) manipula os processos em execucdo no engine alocando os registros e
dados além de preparar os acessos as bases de dados para as agdes resultantes dos
processos.

O monitor de processo (monitor process) prové a visibilidade dos estados finais dos
processos em que 0s usuarios e processos estdo interagindo. A linguagem de processos €
o nucleo do engine e se baseia em grafos diretos. Sobre este nucleo do engine de
manipulagdo de grafos outros padrdes sdo suportados: BPEL, BPELJ, BPML, ebXMLs,
BPSS e WIMC’s XPDL.

ActiveBPEL

O ActiveBPEL (2008) encontra-se na versao 2.0 em um modelo de distribui¢do gratuito.
Os principais beneficios associados ao ActiveBPEL inclui: completude, pois
implementa toda a especificagio BPEL 1.1; for¢a da industria, pois suporta
caracteristicas de ponta como persisténcia de processos, notificagdo de eventos e
console das APIs; e trilha de crescimento, o modelo de desenvolvimento gratuito
permite a evolugdo rapida através das contribui¢des da comunidade.
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A seguir apresentamos a arquitetura do engine do ActiveBPEL:
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Figura 5.5 — Arquitetura do ActiveBPEL

O engine do ActiveBPEL roda sobre um container de servlet padrao tal como o Tomcat.
Isto significa que os servidores de aplicacdes J2EE podem executar o ActiveBPEL. O
engine também acompanha uma console de administracdo que permite redefinir
parametros do engine assim como verificar informagdes dos workflows disponiveis. As
bases de dados de persiténcia dos processos BPEL sao implementados por um SGBD
em memoria que acompanha o ActiveBPEL, existe a intensdo e incorporar o Tamino
como SGBD XML para a arquitetura. Mas a caracteristica que se destaca no engine ¢ a
possibilidade de implantacao de workflows a quente.
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5.2 -mGrid

O ™Grid é um projeto financiado pelo EPSRC (Engineering and Physical Sciences
Research Council), envolvendo cinco universidades do Reino Unido, o grupo European
Bioinformatics e alguns colaboradores da industria.

Este projeto tem como principal objetivo explorar a tecnologia de computagao em Grid
e prover camadas intermediarias uteis as necessidades da bioinformatica. Para isso,
foram construidos servigos para integragao de dados e recursos de aplicagdes, como
descoberta de recursos, execucdo de workflows e processamento distribuido de
consultas. Além disso, também possibilita a geréncia de dados de proveniéncia,
metadados e personaliza¢do, o que permite integracdo e um modelo semantico para a
area de bioinformatica ("™ Grid, 2008).

Dessa maneira, o ™ Grid, oferece suporte a definigdo de experimentos bioldgicos in-
silico, modelados como workflows em um ambiente de Grid (Zhao, 2004).

E um software de codigo aberto orientado a servicos, implementado em Java e scripts
shell, podendo ser utilizado em plataformas Windows ou Linux. Os workflows sdo
definidos na linguagem X-Scufl através de uma interface grafica disponibilizada no
ambiente Taverna Workbench, um dos médulos do ™ Grid (Zhao, 2004).

Nas subse¢oes abaixo, faremos uma breve apresentacao da linguagem de defini¢do de
workflows do ™ Grid, assim como da sua maquina de execu¢do de workflows, Freefluo.
Também estaremos abordando a geréncia de dados no "™Grid e seu ambiente para
defini¢ao e execugao de workflows cientificos, o Taverna Workbench.

5.2.1 — Scufl

A Scufl (Simple Conceptual Unified Flow Language) é a linguagem para definigdo de
workflows, originalmente baseada na WSFL, desenvolvida pela equipe do ™ Grid para
prover um nivel mais alto de abstracdo relacionado a visdo dos workflows definidos.

O objetivo foi tornar a tarefa de definicdo de workflows bem mais simples, permitindo
ao usuario mapear tarefas conceituais em entidades simples com o minimo de esfor¢o
possivel.

A Scufl possui trés entidades principais definidas, que podem ser representadas por tags
na linguagem. Sdo elas: processors (define o que serd executado em um determinado
passo do workflow), data-links (define uma ligagao entre portas de entrada e saida dos
processors) e coordinations (define a coordenagdo entre processors).

Esta linguagem também fornece recursos basicos para facilitar a tolerancia a falhas e a
captura de dados de proveniéncia.

Durante a execucdo de uma etapa do workflow, servigcos web envolvidos podem estar
indisponiveis, tornando muito importantes 0s mecaniSmos COmoO recursos para
configuragdao de timeouts € nimero de tentativas para reexecucao, além da defini¢ao de
processadores alternativos para o caso de falha.
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Estes mecanismos s3o representados por metadados expressos na linguagem e a
inclusdo destes recursos foram algumas das motivagdes para o desenvolvimento de uma
nova linguagem, propria para o "Grid. A desvantagem é que por ser uma solugido
proprietaria, atualmente s6 pode ser executada pelo Freefluo.

No contexto cientifico, os workflows tém seu valor reduzido caso outros cientistas ndo
sejam capazes de verificar a origem ou proveniéncia do experimento representado.
Dados que representem essa proveniéncia sao tipos de metadados essenciais para que os
experimentos sejam validados e verificados. Eles representam o propdsito do
experimento, seus resultados ou anotagdes mantidas pelo cientista, além de dados sobre
a qualidade do experimento ou seus dados temporais.

Na Scufl sdo representados dois tipos basicos de metadados relacionados a proveniéncia
do experimento: Annotations (anotag¢des padrao como, “Gltima atualiza¢do” ou “que ¢é o
dono” do experimento) ¢ Derivation Path (dados relacionados com a execucdo do
workflow, resultados obtidos a partir dos dados de entrada).

5.2.2 — Freefluo

O Freefluo ¢ uma maquina de execu¢do de workflows, criada pelos mesmos
desenvolvedores do ™Grid, sendo uma solugdo especifica para este ambiente.

Ele permite o gerenciamento da execu¢do de workflows para Web Services, pois
suporta WSDL para invocar servigos. Além disso, controla as tarefas de escalonamento
dos servigos, gerenciamento de eventos seqlienciais ou paralelos, assim como,
tolerancia a falhas (Freefluo — Sourceforge, 2008).

Oferece suporte a linguagens baseadas na WSFL, mas como funcionalidade mais
especifica do ™Grid, também processa as suas linguagens Scufl e X-Scufl. Além disso,
¢ facilmente extensivel para oferecer suporte a diferentes métodos de invocagdo, como
Grid Services ou CORBA (Addis et al., 2003).

Aceita defini¢cdes de wokflows e dados de entrada do Taverna, mas ndo estd preso a esta
arquitetura pois ¢ possivel executar workflows definidos em WSFL, ou na Scufl.

O workflow, para o Freefluo, ¢ um objeto interno representando o modelo de workflow
como um grafo direcionado, no qual cada n6 possui uma maquina de estado que define
seu ciclo de vida. A sincronizagdo ¢ a transi¢do de estados sdo controladas pela
transmissdo de mensagens entre 0s nos, conforme o progresso da execugdo. Possui um
parser de linguagem de workflow, para convertes uma especificacdo textual de
workflow para uma representagdo interna do objeto. A execugdo ocorre com a
invocacdo de servicos, através de chamadas WSDL, em tempo de execugdo. Neste
momento ocorre também o tratamento dos tipos de dados especificos, passados entre os
servigos, através de mensagens XML (" Grid, 2008).
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5.2.3 — Geréncia de dados no ™mGrid

Inicialmente o ™Grid realizava a captura e o armazenamento da proveniéncia através de
um servico web chamado MIR que também definia um esquema de dados relacionados
ao dominio da bioinformatica extremamente simples, contendo os dados de execu¢do do
workflow e seus dados intermediarios, de entrada e saida, sem armazenar esses dados
intermediarios em um esquema mais apropriado para o dominio da biologia. Essa
solugdo restringia muito o uso de outros esquemas de dados ("™ Grid, 2008).

A nova versdo do Taverna conta com uma outra alternativa para a geréncia dos dados de
proveniéncia, o Taverna Provenance Plugin (Taverna Provenance Plugin, 2008). Com
isso, o controle da proveniéncia, assim como seu nivel de detalhe passou a ser opcional
para seus usuarios. Os l0gs sdo armazenados durante a execu¢do do workflow. Essa
nova estratégia mapeia os metadados relacionados a execu¢do do workflow para uma
ontologia definida pela equipe do Taverna e, em seguida, estes metadados sdo
armazenados em uma base de dados. Os dados intermediarios gerados para cada
instancia executada do workflow ndo sdo classificados segundo uma ontologia e sdo
armazenados apenas como objetos e relacionamentos entre eles. Essa solugdo ¢ mais
flexivel, porém encontra-se ainda em estdgio inicial de desenvolvimento.

O ™Grid também utiliza o repositério KAVE (Knowledge Annotations and Verification
of Experiments) para armazenamento do conhecimento semantico dos experimentos
cientificos da bioinformatica. O KAVE possibilita a outros componentes do "™Grid
armazenar ¢ buscar dados de anotacdes e verificagdes. Estes dados sdo expressos em
RDF (Resource Description Framework) e consultados usando a RDQL (Resource
Description Query Language). Os dados, como, por exemplo, um relacionamento
significativo entre a saida de um servico e a entrada de outro, sdo capturados e
armazenados durante a execugdo do workflow. Os dados armazenados no KAVE estdo
altamente envolvidos com as informagdes de proveniéncia armazenadas pelo Taverna
Provenance Plugin.

5.2.4 — Taverna Workbench

O Taverna Workbench é um dos componentes do "™ Grid. Esta ferramenta permite que
os usuarios possam construir workflows complexos, executar estes workflows e
visualizar seus resultados (™ Grid, 2008).

O Taverna possui uma interface grafica por meio da qual é possivel construir, executar e
alterar workflows, facilitando as atividades de bioinformatica com a execucdo dos
experimentos in-silico representados pelos workflows.

Este ambiente ¢ integrado com a linguagem Scufl e com a maquina de execugdo
Freefluo, como pode ser observado na figura 5.6. Também ¢ composto por quarto
modulos principais: o Advanced Model Explorer (Scufl Model Explorer), o Workflow
Diagram (Scufl Diagram), Avaiable Services e o Enactor Launch Panel (Oinn et al.,
2004).
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Figura 5.6 — Arquitetura do Taverna Workbench (Taverna, 2008)

O modulo Advanced Model Explorer, onde a construgdo visual do workflow e
suas configuragdes permite que um usudrio sem conhecimentos da linguagem Scufl
possa definir um workflow facilmente, apenas escolhendo os servigos a serem
executados, configurando seus pardmetros de entrada, assim como a seqiiéncia das
atividades.
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Figura 5.7 — Advanced Model Explorer (™ Grid, 2008)

O moédulo Workflow Diagram permite uma representagdo grafica do workflow que esta
sendo definido. Nao ¢ permitido editar o workflow a partir deste modulo, cujo principal
objetivo ¢ facilitar a visualizagdo do experimento in-silico representado. Neste modulo ¢é
possivel ajustar o grafico desenhado ao tamanho da janela, exibir portas e tipos de
dados, escolher o modo de desenho (horizontal ou vertical) e salvar a imagem como
figura.
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Figura 5.8 — Workflow Diagram (™Grid, 2008)
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O modulo Avaiable Services ¢ responsavel pela exibicdo de servigos disponiveis. E
neste moédulo que o usudrio selecionard os servigos que serdo executados em cada
processor. Estes servigos podem ser locais ou remotos. Além disso, o usuario pode
incluir ou retirar um servigo da lista de servigos disponiveis.

Figura 5.9 — Avaiable Services (™ Grid, 2008)
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O moédulo Enactor Launch Panel, representa o estado atual da execucdo de um
workflow. Nele ¢ possivel visualizar o passo que estd sendo executado, se houve falha
ao executar alguma etapa, além de apresentar o resultado final da execuc¢ao do workflow

e seus resultados intermediarios.
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Figura 5.10 — Enactor Launch Panel ("™Grid, 2008)

ﬁ;arems |

| €

5.3 - O Projeto Ptolemyll - Kepler

O Kepler ¢ a maquina de execucdo de workflows do projeto Ptolomy II. Ele ¢ um
sistema de codigo aberto que tem como objetivo atender multiplos dominios do
conhecimento, dentre eles destacamos, a Geologia, Fisica, Quimica e Bioinformatica.
Ele tem como meta desenvolver solugcdes genéricas tanto para o processamento de
workflows cientificos quanto para os desafios de integracdo de aplicagdes cientificas
(Ludédscher et al, 2006), além disso, ele obedece aos requisitos estabelecidos por
McPhillips e Bowers (2005) e McPhillips et al (2006). Nesta se¢do faremos um
contextualizagdo historica do projeto Ptolemyll-Kepler e, em seguida a seguida
apresentamos as principais caracteristicas do arcabouco. Finalizamos a se¢do
apresentando uma visao critica do produto.

5.3.1- Um breve histérico do projeto

O projeto Ptolemy iniciou-se a partir de um grupo de pesquisadores da U.C. Berkeley.
Este projeto é composto por trés geragdes, € no momento ele se encontra na terceira. A
primeira geragdo (1986-1991) produziu um software chamado Gabriel, ele foi escrito
em LISP e tinha como objetivo executar o processamento de sinais. Durante seu
desenvolvimento, surgiu a necessidade de se trabalhar com fluxos de dados sincronos
(SDF) e fazer uso de técnicas de escalonamento seqiiencial e paralelo. Gabriel possuia
uma interface grafica primdria baseada na ambiente grafico Vem e fazia uso do banco
de dados Oct, ambos eram projetos da Universidade de Berkeley.

A segunda geracdo (1990-1997), denominada Ptolemy Classic, surgiu no inicio dos

anos 90, e envolveu uma recodificagdo para a linguagem C++. Ele foi o primeiro
ambiente modelado para suportar inumeros modelos de computacdo, como por
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exemplo: fluxo de dados booleanos (BDF), fluxos de dados dinamicos (DDF), fluxos de
dados multidimensionais (MDSDF) e redes de processos (PN). Nesta geracdo surgiu o
conceito de componentes simples e componentes “high-order” (usados para encapsular
componentes simples). A interface grafica do Ptolemy Classic também foi baseada no
Vem e Oct, entretanto ela foi expandida pelo arcabougo Tycho. Alguns mddulos desta
versdo foram comercializados como parte dos sistemas Agilent ADS (AGILENT, 2008)
e do Cadence SPW (Bhattacharyya, 2005a).

A geragdo atual, agora denominada Ptolemy II, mais uma vez foi reescrita, desta vez
sob a forma de um arcabouco de software na linguagem Java. Inimeras novidades
foram adicionadas, dentre elas destacamos: a possibilidade de modelar e executar
workflows associados a dominios polimérficos (os componentes do arcabougo podem
ser utilizados em multiplos dominios); novos modelos modais (maquinas de estados
finitos sdo combinadas hierarquicamente como outros modelos de computacdo); a
elevada modularidade, a versao atual ¢ composta por packages que podem ser usados de
forma independente; separagdo entre os modelos abstratos (diagramas) e concreto
(implementacdo) do workflow. A versdo atual da maquina de workflow chama-se
Kepler. Ela herdou uma série de caracteristicas das geragdes anteriores, porém a versao
atual faz uso de um sofisticado modelo de classes, capaz de representar e operar sobre
inimeros tipos de dados heterogéneos, além disso, ¢ possivel invocar servicos Web e
servigos de grid. Uma nova interface grafica em Java, denominada Vergil, foi associada
ao projeto. As principais novidades residem no conceito de classes de componentes
(actors) e nos modelos de computagao (directors). Os primeiros promovem um elevado
grau de independéncia, uma vez que desacoplam a semantica do workflow da
implementagdo das classes, enquanto que os demais sdo encarregados da execugdo do e
gerenciamento do ciclo de vida do workflow segundo um determinado modelo de
computagdo. A figura 5.12 apresenta a nova interface do Ptolemyll.

bk 02 kepler - 10D alba) ok e spa, I PIW somd

e D@ Wew workfow Took window Help f —
@| @] @75 58] @ [y 25 )
::‘ml == =P I

Sewch w -
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1 ) ——

£l | il

Figura 5.12. — A figura ilustra a interface do Kepler com um workflow, onde é possivel identificar
um ator simples (1), um ator composto(2), uma indicacéo de canal de dados (3) e um diretor

(4).
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Atualmente, o projeto Ptolemy estd passando por mais uma ampliacdo. O grupo de
pesquisa da Universidade de Berkeley acaba de langar uma nova versao da maquina de
execucdo de workflows cientificos (Kepler-RC1), com previsdo de langamento da
versao 1.0 em Marco de 2008.

5.3.2 - Modelagem e Design de workflows

Uma simulagdo/execucdo no PtolemylKepler ndo ¢ uma exclusividade da
Bioinformatica, pelo contrario, ele ¢ bastante utilizado para fazer modelagens e
simulacdes de sistemas concorrentes. Um dos seus principais focos sdo os sistemas de
software embutido (Lee, 2000), particularmente aqueles sistemas que mesclam
tecnologias distintas, como por exemplo, projetos que utilizam componentes eletronicos
digitais e analogicos, software e hardware, dispositivos eletronicos e digitais, entre
outros. A ferramenta também ataca os problemas relacionados com modelos de
operagdes complexas, tais como, processamento de sinais, controle de feedback,
decisdes seqiienciais, entre outros. Conceitualmente o Kepler distingue a modelagem do
design de workflows.

A modelagem ¢ uma agao, desenvolvida pelo usuario, que representa formalmente um
sistema ou subsistema. Um modelo de sistema pode ser de dois tipos: matematico ou
construtivo. O modelo matematico ¢ representado sob a forma de equacdes e
propriedades, j& os modelos construtivos sdo definidos como um conjunto de
procedimentos computacionais que mimetizam as propriedades de um sistema,
normalmente este tipo de modelo sdo utilizados para descrever o comportamento de um
sistema em resposta a estimulos externos. Os modelos do tipo construtivo também sdo

chamados de modelos executaveis ou simulagoes.

O design ¢ o ato que define o workflow propriamente dito. Geralmente, ele envolve a
definicdo e refinamentos de um ou mais modelos de sistemas até que alcancem a
funcionalidade desejada. Para o Kepler, a modelagem e o design sdo duas atividades
distintas, porém intimamente relacionadas. Por exemplo, em alguns casos os modelos
sdo imutaveis, enquanto que o design ndo é. Isto €, suponha que um pesquisador
disponha de um equipamento mecanico (um motor qualquer), ¢ possivel modelar este
sistema mecanico (pré-existente) e fazer o design dos sistemas eletronicos e simular seu
comportamento naquele dispositivo fisico.

5.3.3 - Modelos de computacao do Kepler e softwares embutidos

O projeto Ptolemyll-Kepler possui uma caracteristica muito interessante, mesmo tendo
evoluido para um arcabouco que oferece amplo suporte para o design e execugdo de
workflows cientificos, ele ainda oferece amplo suporte para modelagem de softwares
embutidos. Software embutido ¢ um software que reside um dispositivo fisico qualquer
(ndo necessariamente um computador). Ele ¢ pervasivo, isto ¢, estd totalmente integrado
ao ambiente do usudrio e objetiva auxilia-lo em suas tarefas didrias. Este ambiente ¢
altamente dindmico e heterogéneo, portanto, requer modelos de computagdo
apropriados (Augustin, Lima, Yamin, 2006).
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Os modelos executaveis (simulagdes) no Kepler sdo construidos de acordo com um
determinado modelo de computacdo que obedece a um conjunto de leis da Fisica. Por
exemplo, para um modelo executavel que descreve um dispositivo eletronico qualquer,
o modelo de computagdo representara as leis da Fisica aplicdveis ao contexto, isto €, a
representacdo de grandezas, a passagem do tempo, a concorréncia entre eventos, entre
outras.

O Kepler possui diversos modelos de computagdo, cada modelo trata a concorréncia e o
tempo de forma diferenciada, portanto, cada modelo de computacao pode representar
uma semantica distinta para os mesmos componentes do workflow de um determinado
dominio. Dentre os principais modelos de computacio destacamos:

e Component Interaction (Cl) — Este modelo representa sistemas do tipo data-
driven (uma aplicacdo ou servico Web utiliza um servico de cotagdo de agdes
provido por terceiros) ou demand-driven (usudrio utiliza interativamente um
servico comércio eletronico). Os modelos CI sdao utilizados para simular e
estudar como os softwares embutidos manipulam eventos assincronos, tais como
interrupgdes externas e entradas/saidas de dados assincronas.

e Communicating Sequential Processes (CSP) — E um modelo néo
deterministico que representa sistemas que possuem processos concorrentes e
que se comunicam através da troca de mensagens atdmicas e sincronas. Este
modelo de computagdo também ¢ conhecido como rendezvous e se aplica a
sistemas que compartilham algum tipo de recurso, como por exemplo, sistemas
cliente-servidor, ou hardwares que utilizam recursos de multiplexacdo ou
multitarefa.

e Continuous Time (CT) — Nesse modelo os atores interagem através de sinais
continuos (circuitos analdgicos ou mecanicos). Os atores geralmente
especificam relacdes algébricas ou diferencias entre os dados de entrada e saida.
Este modelo ¢ especialmente interessante para representar sistemas que fazem
uso de equacdes algébricas/diferencias ndo lineares.

e Discrete-Events (DE) — Este modelo permite que os atores utilizem um reldgio
unico e se comuniquem através de seqiiéncias de eventos temporais, onde cada
evento consiste de um valor e um timestamp. Este modelo ¢ especialmente util
para simulacdes de circuitos digitais e sistemas de telecomunicagdes.

e Dynamic Data Flow (DDF) — Este modelo é um super set dos dominios
synchronous dataflow (SDF) and Boolean dataflow (BDF). No dominio SDF,
um ator consome e produz um numero fixo de tokens por execugdo. Essas
informagdes sdo estaticas e permitem que o escalonamento de servigos seja
definido em tempo de compilagdo. No modelo DDF, um ator ¢ capaz de alterar
as taxas de produ¢do e consumo de tokens por execucdo, logo nido € possivel
definir o escalonamento dos servigos em tempo de compilacao.

e Discrete Time (DT) — Este modelo estende o dominio SDF, ele introduz a
nog¢ao de intervalos de tempo entre os tokens. A comunicacdo entre os atores da-
se sob a forma de uma seqiiéncia de tokens que podem ser disparados em
intervalos de tempo regular ou ndo.
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e Finite State Machine (FSM) — Este modelo de computagdo ¢ radicalmente
diferente dos demais, ele ndo esta baseado em atores, mas em estados e, as
conexoes entre os atores representam transi¢des entre estados. Os modelos FSM
sdo muito utilizados para expressar logicas de controle e para construir modelos
modais.

e Process Network (PN) — Neste modelo os processos trocam mensagens atraveés
de um canal que ¢ capaz de buferizé-las. O remetente de uma mensagem nao
precisa aguardar pelo receptor para enviar uma nova mensagem. Este estilo de
comunicac¢do também ¢ conhecido como passagem de mensagens assincrona.

Os modelos de computacao sdo representados sob a forma de componentes especiais
denominados diretores (directors). Os directors sdo encarregados de separar as questoes
de orquestracao das de execugdao de um workflow. Atualmente nem todos os modelos de
computagao estdo representados no Kepler, existem apenas quatro tipos de directors, a
saber: Synchronous Dataflow (SDF) , Process Network (PN), Continuous Time (CT),
Discrete Event (DE). Maiores detalhes sobre os diretores serdo apresentadas nas
proximas segoes.

5.3.4 - A arquitetura do Ptolemyll-Kepler

O Ptolemyll-Kepler ¢ uma arquitetura modular e escalavel baseada na tecnologia Java.
A arquitetura oferece uma infra-estrutura unificada que permite a implementagdo de um
grande nimero de modelos de computacao (Figura 5.13). A arquitetura é composta por
um grande numero de pacotes genéricos (aqueles que implementam os modelos de
computacdo e atores) e pacotes especificos (aqueles que contém fungdes especificas,
como por exemplo bibliotecas matematicas, grafos, fungdes multimidia, entre outras).
Segundo Ludidscher (2003, 2005, 2006) a versao atual do Kepler foi construida sobre o
arcabouco Ptolemyll e ja oferece suporte total ao ciclo de vida de um workflow
cientifico (se¢do 2.4), ele ¢ capaz de executar tarefas com diferentes granularidades (de
atores de elavada granularidade que encapsulam servigos Web até atores especificos
para transformagdes de dados em simulagdes de circuitos eletronicos). O Kepler
também suporta um amplo leque de diferentes tipos de workflows, ele ¢ capaz de
executar desde pipelines locais até aplicagdes distribuidas de alto desempenho.

| Authentication |

Gul ...Kegler GUI Extensions... !:I_I:H:I_
Vergil

Siman
Kepler | opae | tune || puion |Provenance
obgact Fr] M| e | Framework
Ma“age'- SELACH Ext Recoveny 4
Kepler
Caore 1l Ptolemy
Extensions

Figura 5.13. — Arquitetura do Kepler segundo Altintas, Barney e Jaeger-Frank (2006)
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O Kepler Object Manager gerencia todos os pacotes (classes de atores e diretore) do
ambiente. Bhattacharyya et al. (2005a), classificam os pacotes da arquitetura como
sendo de quatro tipos: core packages, Ul packages, library packages e domain
packages. Os core packages suportam os modelos de dados, ou sintaxe abstrata dos
diagramas definidos pelo usuario. Os UI packages oferecem suporte tanto para a
manipulac¢do de arquivos no formato XML (MoML) quanto uma interface visual que ¢
utilizada na construgao grafica dos workflows. Os library packages sdo as bibliotecas
utilizadas para definir os atores polimorficos, uma vez que eles sdo capazes de operar
independentemente em uma grande variedade de dominios. Finalmente, as domain
packages dizem respeito aos dominios de aplicacdo, cada uma deles pode implementar
um unico modelo de computagdo. A descricdo de todos os pacotes e classes presentes
no Ptolemyll estd fartamente documentada em Bhattacharyya et al. (2005a, 2005b e
2005c¢)

5.3.4.1 - Core packages

Os core packages formam a estrutura de classes central do Ptolemyll. Via de regra,
esses pacotes sdo dependentes de pacotes menores. Os pacotes definem estruturas dos
wfs que podem ser representadas sob a forma de grafos do tipo cluster (clustered
graphs). Os grafos fornecem a Sintaxe abstrata (organizac¢do conceitual) necessaria para
manipular os diagramas de transi¢cdo de estado, diagramas de bloco e netlists definidos
pelo usuario. Os principais pacotes do core sdo: kernel, data, actor, copernicus, graph,
math, mathlab e util.

5.3.4.2 - Ul packages

Os pacotes da Ul fornecem o suporte necessario a manipulacdo do ambiente grafico e
dos arquivos XML produzidos pelo Vergil. Os arquivos XML utilizam uma meta-
linguagem denominada MoML (Modeling Markup Language) e armazenam localmente
um modelo de interconexao dos componentes (atores e diretores) de um dado workflow.
Dentre as principais caracteristicas do MoML destacamos: (1) a facilidade de integracao
com a Web, (2) independéncia de aplicacdo, uma nova versao de Kepler que seja capaz
de ler os arquivos MoML pode facilmente carregar todas as classes e pacotes associados
a definicdo do workflow, (3) extensibilidade, os componentes (atores) podem ser
parametrizados através das propriedades dos elementos XML ou mesmo através de
arquivos externos, (4) independéncia de semantica, os arquivos MoML definem uma
semantica relativa a interconexdo dos componentes e pardmetros de um dado workflow.
Os principais pacotes do Ul sdo: actor.gui, gui, media, moml e vergil.

5.3.4.3 - library packages

A maioria dos dominios do Ptolemyll estende as classes definidas no pacote actor para
uma interpretacdo semantica mais apropriada. No pacote library estdo definidas a maior
parte dos atores, esses atores sdo definidos como atores polimorficos pois ndo estdo
associados a nenhum dominio. Os principais pacotes da library sdo: actor.lib,
actor.lib.comm, actor.lib.conversions, actor.lib.gui, actor.lib.hoc, actor.lib.image,
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actor.lib.io,  actor.io.comm, actor.lib.jai, actor.lib.javasound, actor.lib.jmf,
actor.lib.jxta, actor.lib.logic, actor.lib.net e actor.lib.python.

5.3.5 - Design de workflows no Kepler

Seguramente, uma das mais importantes caracteristicas do Ptolemyll-Kepler diz
respeito ao paradigma de modelagem orientada a atores. Essa caracteristica facilita as
tarefas de design e execug¢do de workflows cientificos, pois separa dois conceitos
distintos a comunicagdo (fluxo de dados) da coordenacdo do workflow (orquestracao).
No Kepler, um workflow pode ser compreendido como uma composi¢ao independente
de componentes denominados atores (actors).

A habilidade de compor servigos Web dindmicamente ¢ cada vez mais importante para
a Bioinformatica, ela permite que grupos de cientistas geograficamente distribuidos
trabalhem em conjunto na captura, correlacdo, analise e compartilhamento de dados.
Atualmente existem varios exemplos de SGWfT cientificos baseados em composi¢ao
dindmica, a saber: "™Grid, Triana, Kepler. A definicdo de workflows no Kepler
apresenta ambigiiidades, por exemplo, eles ainda nio sdo especificados formalmente,
isto €, o design de um workflow no Kepler ndo estd baseado em nenhuma das técnicas
apresentadas na secdo 4.1 Recentemente, Berkley et al (2005) apresentaram os
primeiros trabalhos relacionados com este topico, porém, essa caracteristica ndo faz
parte da documentagao do produto.

5.3.5.1 - Ambiente de edig&o de workflows

O Kepler pode ser utilizado como ferramenta de simulacdo, editor de diagrama de
blocos, sistema de prototipagem rapida, toolkit de desenvolvimento de componentes e
aplicag¢des Java. Entretanto, um de seus componentes mais versateis ¢ o Vergil, ele € o
editor de diagramas de bloco, ele possibilita a criacdo e configuracio de workflows
cientificos, além da manipulacdo direta durante sua execu¢do. A interface visual do
Vergil ¢ bem simples, ela esta divida em trés areas principais. A primeira (Figura 5.14)
diz respeito ao menu de comandos e a barra de ferramentas, ela permite que o usuario
amplie ou reduza a visualizagdo de um workflow; execute, pare ou interrompa sua
execug¢do, ou ainda adicione portas de entrada/saida em um determinado ator composto
(detalhe da figura 5.14).
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Figura 5.14. — Detalhe da barra de ferramentas do Vergil

A segunda area importante do Vergil ¢ a paleta de componentes, representada na Figura
5.15. Os componentes sdo subdivididos dois grupos principais: Directors e Workflow
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components. Esses estdo subdividos em Actors, Parameter e Variable. A adigdo de
componentes a um dado workflow ¢ uma tarefa relativamente simples, basta que o
usudrio selecione os componentes adequados e arraste-os para a area de edicao de
componentes (Figurax+1).
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Search I Reset
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CT Directar
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| Actar
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| Wariable

Figura 5.15. — Paleta contendo os diretores e componentes de um workflow

A interface visual Vergil apresenta outras funcionalidades bem interessantes, dentre elas
destacamos: a janela de Runtime e o menu de ferramentas do Vergil (Figura 5.16). A
janela Runtime permite que o usuario acompanhe a execucdo do workflow. Nela, o
usuario pode visualizar/alterar pardmetros de entrada do workflow, visualizar dados que
sdo produzidos, interromper e temporariamente a execugdo de um workflow e continuar
a partir deste ponto. A janela ndo permite que se alterem os parametros iniciais do
workflow que ja esta em execucao, neste caso a execugdo corrente sera finalizada e uma
nova execug¢ao sera iniciada com o novo conjunto de parametros.
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Texk Editor

Figura 5.16. — Ferramentas do Vergil

O menu de ferramentas do Vergil permite que se anime a execu¢do de um workflow
(Animate at Runtime...), neste caso o usuario devera indicar o intervalo de tempo de
animacdo de cada ator. A animagdo propriamente dita consiste de um piscar
intermitente do ator, indicando para o usuério que aquele ator sofrendo algum tipo de
processamento na maquina de workflow Kepler. A jancla Create Composite Actor ¢é
muito interessante, ela permite que o usudrio defina ndo somente as portas de um ator
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composto, como também seu comportamento que sera definido através da composi¢ao
de atores simples.

A janela Expression Evaluator opera de forma semelhante a um ambiente shell, ela
oferece um ambiente textual que permite que o usuario construa e avalie qualquer tipo
de expressao algébrica. Essa expressdo podera ser avaliada antes mesmo da execugdo do
workflow, adicionalmente, ela poderd ser transferida para qualquer ator do tipo
Expression de um workflow. A lista completa de operadores, fungdes (trigonométricas,
matematicas, array, matriz, registros, conversao de tipos, processamento de sinais, E/S,
entre outras), varidveis pré-definidas e tipos de dados podem ser obtidos em
Bhattacharyya et al. (2005a).

5.3.5.2 - Atores, Parametros e Variaveis

Atualmente existem aproximadamente 160 atores (simples), cada ator estd associado
com uma classe Java do arcabougo PtolemylIl. Eles podem classificados como atores de
controle de fluxo, entrada/saida de dados, filtro de dados, operacdes matematicas,
manipulacdo de imagens, entre outros. Determinados atores sdo capazes de encapsular
aplicagdes externas, como por exemplo, servicos Web, fun¢des de Grid, Matlab,
consultas a bancos de dados, entre outros.

Os atores podem sem simples ou compostos. Os atores compostos sdo hierarquicamente
aninhados formando um sub-workflow. Seu comportamento é muito parecido com o de
um ator simples, ocorrendo apenas uma modificacdo no que tange a comunicagao entre
eles. A comunicacdo entre os atores simples, representada na figura 5.17, ocorre através
de interfaces denominadas portas (ports). As portas podem ser classificadas como portas
de entrada (input ports) ou portas de saida (output ports). Os atores, ou mais
especificamente suas portas, sdo conectadas umas as outras por intermédio de canais
(channels) pelos quais fluem as colegdes de dados, uma colegdo é composta por um ou
varios tokens de dados.

Director

[O-ports

o

s
consumer

actor

producer
actor

receiver
Figura 5.17. — exemplo de comunicacéo entre dois atores simples gerenciada por um diretor.

A comunicagdo entre os atores de um sub-workflow nao é diretamente suportada pelo
Ptolemyll. Para contornar essa limitagdo os projetistas de um workflow cientifico
devem utilizar ou dos seguintes artificios. O primeiro € o mais simples e mais
amplamente utilizado, ele consiste no uso de dois ou mais canais de comunica¢do. Um
dos canais ¢ utilizado para a troca de tokens de dados, enquanto que os outros canais sao
utilizados para o envio e recebimento de tokens especiais (de controle). Como principal
desvantagem, destacamos a necessidade de defini¢do explicitamente de todos os fluxos
e das portas de comunicacao.
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A segunda abordagem, proposta por McPhillips ¢ Bowers (2006a) ¢ mais complexa e
envolve o uso de um Unico canal onde os fluxos de controle e dados caminham juntos,
entretanto ¢ necessario delimitar o inicio ¢ o fim de cada colecdo de dados através do
uso de tokens de controle. A figura 5.18 ilustra o funcionamento das cole¢des
aninhadas de dados. A colegao b esta aninhada na colegdo a, elas fazem uso explicito de
tokens de controle (start ¢ end). As coleg¢des delimitadas t€ém dois tipos de token, tokens
de dados (di) e tokens de metadados (m;). Essa abordagem permite que os tokens de
metadados carreguem informacdes sobre todo o fluxo ou mesmo sobre a proveniéncia
de dados, ela ainda permite que cada ator execute concorrentemente o conteido de uma
colecdo de dados. Por exemplo, cada ator ¢ capaz de processar simultaneamente
diferentes partes dos tokens de dados e metadados. Na figura 5.18, enquanto o ator 3
esta processando o inicio da colegd@o a, o ator 2 estd processando a colecdo aninhada b e
o ator 1 estd processando o final da colecdo a.

Actor 1 Acior 2 Agtor 3
a,. o, dy b, d,m, b, d,d d, m, 4,

Figura 5.18. — Exemplo de fluxo misto no Kepler.

Os atores (simples ou compostos) possuem parametros (parameter), que sao utilizados
para configurar seu comportamento. Por exemplo, um ator do tipo filtro pode receber
um conjunto de tokens através de uma determinada porta de entrada, em seguida aplicar
o filtro definido pelo designer e finalmente, permitir a saida dos tokens que obedegam a
condi¢do especificada no parametro.

5.3.5.3 - Diretores

Os diretores (conforme apresentado nos itens anteriores) sdo elementos chave, eles
garantem ndo sO a separacdo da semantica especificada no diagrama de blocos como
também garantem como os atores irdo se comunicar uns com os outros segundo as
regras impostas pelo modelo de computagdo que ele representa. A separagdo ¢ muito
importante e vai ao encontro das caracteristicas dos SGWT cientificos estabelecidas por
McPhillips e Bowers (2006a). Apesar de sua grande importancia existem poucas
referéncias sobre sua implementacao.

5.3.5.4 - Proveniéncia e Geréncia de dados no Kepler

Apesar do suporte a geréncia e a proveniéncia de dados ser uma requisito importante
para os SGWT cientificos o Kepler ainda ndo oferece a essa caracteristica de forma
nativa. Para contornar essa limitacdo Altintas, Barney e Jaeger-Frank (2006) propdem
um modelo genérico capaz de oferecé-la para diversos modelos de computagao (Figura
5.13). Esse modelo sera materializado sob a forma de um tipo especial de diretor, que
também separara os contextos da modelagem e da execucao.

Os componentes que oferecerdo suporte a proveniéncia sdo o Provenance Framework e
o Smart Re-run, eles foram desenvolvidos de forma a oferecer suporte aos projetos
multidisciplinares do Kepler. O primeiro componente foi desenvolvido com o objetivo
de registrar as informacdes relacionadas ao contexto de execucao de um workflow, isto
¢, ele € capaz de registrar os dados de entrada e saida de um workflow, seus metadados,
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os dados intermediarios, além das definicdes do workflow e algumas informagdes
relacionadas a sua execu¢do. O segundo componente permite que uma determinada
instancia de workflow seja executada a partir de um determinado ponto. Por exemplo,
Caso um usudrio altere um parametro de um ator e execute o workflow novamente, nao
sera necessaria a re-execucao dos atores inalterados. O Smart Re-run, leva em
consideracdao os dados de proveniéncia armazenados e somente executara as partes do
workflow que foram afetadas pela mudanca de parametros. Altintas, Barney e Jaeger-
Frank (2006) estao desenvolvendo um novo exemplo de wf de bioinformatica que fara
uso dos componentes propostos.

5.3.6 - Limitacdes do Ptolomeyll-Kepler

O Ptolemyll-Kepler ¢ um ambiente muito amplo e complexo, ele permite que se
construam workflows cientificos para diversas areas do conhecimento. Entretanto,
apesar de apresentar inumeras caracteristicas singulares, ele também apresenta uma
série de entraves que variam desde a quantidade (efetiva) de usudrios até limitacdes da
arquitetura, por exemplo, Ludédscher (2006) destaca a existéncia poucos
desenvolvedores na equipe do Ptolemy, Gordenis et al(2005) enumera ndao mais que 30
usuarios do Kepler e aproximadamente 10 workflows em producgdo. Nas proximas
paginas apresentamos uma lista com as principais limitagdes, a saber:

1. Apesar da facilidade instalacdo, o arcabougo exige que o cientista tenha algum
conhecimento sobre a configuracdo do ambiente Java no seu desktop caso este
se dedique a alterar o codigo-fonte da maquina de execucao ou desenvolver
novos componentes. Além disso, o Kepler (versdo avaliada) ainda ¢ mono-
usuario.

2. Apesar da simplicidade da interface Vergil, o design de workflows requer um
algum esforco para identificar os modelos de computagcdo mais adequados para
cada tipo de problema, além disso, os cientistas precisam dominar uma série de
conceitos ligados ao uso dos atores e ainda em relagdo a propria execucao do
workflow.

3. Atores, Diretores e demais componentes listados na lista de componentes
(Kepler Ontology List) ndo apresentam qualquer tipo de ajuda, o help ainda
reflete 0 mesmo conteudo de versdes anteriores. Dificultando ainda mais a
construcao de workflows. Apesar do mecanismo de busca de atores existentes,
nao ha nenhuma meta-informacao sobre os eles.

4. O Ptolemyll somente suporta a execugdo de aplicagdes personalizadas, isto €,
para que um programa seja executado pelo Kepler, ele precisa ser encapsulado
como um ator. Esse ¢ um fator limitante uma vez que nem sempre os cientistas
dispdem de tempo ou dominam as técnicas de programacgdo necessarias para
fazé-lo.

5. Auséncia de um repositdrio central de workflows. O Kepler somente é capaz de
acessar e executar arquivos MoML locais, limitando a sua abrangéncia. A
auséncia do repositdrio ndo permite que varios cientistas acessem os workflows
da organizacdo simultaneamente, o compatilhamento de workflows ocorre
através da simples troca de arquivos MoML.

6. Auséncia de um repositdrio central de atores e diretores. Como ndo existe essa
facilidade, os cientistas sdo responsaveis por manter os packages do arcabougo
atualizados. Essa tarefa além de consumir tempo, € sensivel a erros.
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7. O Ptolemyll ndo suporta monitoramento nativo, a tarefa ¢ de responsabilidade
do projetista. Assim, um novo grau de dificuldade ¢ adicionado ao design dos
workflows, pois além de gerenciar os fluxos de dados do experimento, o
cientista tera que definir e gerenciar os fluxos de controle, além da geracdo de
logs. Outra limitagdo, nem todos os diretores suportam o monitoramento. Na
versao atual somente DT (Discrete Time) e PN (Process network) suportam-na.

8. A maquina de workflow nao efetua nenhum tipo de validacao ou verificagdo de
erros do workflow antes de sua execugao.

9. As notificagdes de erro sdo de dificil compreensdo. As mensagens de erro nao
sofrem nenhum tipo de tratamento, o que dificulta a solucdo dos erros. A
maioria das mensagens sdao exceptions geradas pelas classes Java, sendo
apresentadas sob a forma de stack traces..

10. O Kepler ndo ¢ escalavel. Apesar de inimeros esforgos, a versdo atual somente
pode ser executada em uma maquina. A escalabilidade e o uso em ambiente de
grid ainda estdo sob estudos (Ludischer, 2005, 2006).

11. Apesar da MoML ser XML, ela ndo ¢ compativel com BPEL. Além disso, até o
presente momento, o Kepler ndo apresentam nenhum mecanismo que busque
essa integracao.

12. Impossibilidade de comparar os workflows produzidos pelo Kepler com os
padrdes propostos por Aalst (2002, 2003).

13. A documenta¢do do Ptolemyll-Kepler é muito extensa e estd ligeiramente
ultrapassada, ela descreve os diretores e atores e demais componentes da versao
4.x (Bhattacharyya et al. 2005a, 2005b, 2005¢).

14. Auséncia de suporte nativo ao registro da proveniéncia de dados. A abordagem
proposta por Altintas, Barney e Jaeger-Frank (2006) apesar de promissora, ainda
estd em fase de testes, os componentes que fazem o registro da proveniéncia
foram implementados, porém até o momento nenhum workflow foi construido
para validar o produto.

15. Auséncia de suporte nativo para o uso de ontologias. Berkley et al (2005)
propdem um extensdo do Kepler para facilitar o uso de ontologias, a proposta
tém como objetivos facilitar a autoria de workflows e o reuso por diferentes
equipes de cientistas.

5.4 - OMII BPEL

O projeto OMII BPEL (Emmerich, 2005) ¢ parte do programa OMII que pretende
prover um software de Grid padrdo e de software livre para aplicagdes cientificas, este ¢
uma proposta da Universidade College de Londres, coordenada pelo Departamento de
Ciéncia da Computagao desta instituicdo. Um dos principais objetivos desta ferramenta
¢ aborada pelo OMII-BPEL que permite a combinagdo flexivel de Servicos Web para
formar workflows cientificos. Como este tipo de workflow necessitam escala para
suportar o volume de execugdes a serem realizados dos workflows, além da freqiiente
alteracdo destes. Desta forma, uma solucdo que atenda a estas especificagdes necessita
uma arquitetura com grande flexibilidade, sendo este o pricipal objetivo do OMII-
BPEL.

O projeto desenvolveu um modelo para producdo em ambientes cientificos,
monitorando e implantando um ambiente para a execucdo de workflows cientificos
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baseados em BPEL. O ambiente do OMII-BPEL incorpora uma versao do engine do
ActiveBPEL (2008) que foi customizada e testado em diversos projetos de workflow
cientificos no Reino Unido (UK e-science projects).

Para a modelagem dos workflows a ferramenta acompanha um editor grafico chamado
Sedna. Este editor ¢ baseado na plataforma Eclipse (2006). O editor incorpora um
conjunto de extensdes para a definicdo de workflows cientificos, mas exporta o
workflows na linguagem BPEL padrdo, além de gerar os descritores necessarios para a
publicacao do workflow no ActiveBPEL.

Na Figura 5.19. é apresentado o cliclo de vida de um workflow no OMII-BPEL. O
workflow cientifico ¢ criado e depurado no editor Sedna. Em seguida o workflow
construido ¢ convertido para BPEL e implantado no engine de execucao (ActiveBPEL).
O engine de execucdo interage com os servicos de monitoracdo e submissdo de tarefas

(jobs) do GridSAM que por sua vez submete a tarefa correspondente ao ambiente de
Grid.

Figura 5.19. — Ciclo de vida de um workflow OMII

O OMII ¢ um projeto recente que visa integrar o desenvolvimento de workflows
cientificos em BPEL com a robustes de um ambiente de Grid. A sua construciao ¢
calcada em solugdes estabelecidas no mundo cientifico. Esta observacdo pode ser
confirmada pelas escolhas do Eclipes, ActiveBPEL e o GridSAM. O uso do eclipse ¢ o
hoje o padrdo da industria e da academia como framework para a construcdo de
interfaces visuais de definicdo de programas. O ActiveBPEL ¢ uma ferramenta de
software livre para a execu¢do de workflow BPEL. O GridSAM ¢ um software livre
permite o escalonamento e monitoragdo de tarefas na forma de servicos Web. Ele
permite que diversos escalonadores de tarefas (DRM — Distributed Resource Managers)
possam ser acessados como servigos Web, tais como Condor, Sun Grid Engine e o pbs.
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6 - Exemplos de Workflows de Bioinformatica

Dentre as inumeras tarefas desempenhadas pelos bioinformatas destaca-se a concepcao
e a execugcdo de workflows cientificos. A concepgao, conforme apresentado
anteriormente esta baseada na composicdo de programas proprios ou de terceiros. A
composi¢do nao ¢ uma tarefa simples, ela pode ser executada de duas formas principais.
Na primeira, os cientistas recorrem a ‘“pacotes” que possuem scripts que definem
workflows. Também ¢ relativamente comum o uso de linguagens de scripts,
notadamente o PERL (Practical Extraction and Report Language) para implementar
novos pipelines® ou mesmo desenvolver sistemas de anélise e anota¢io de seqiiéncias.
Atualmente existem intimeros sistemas de workflows que permitem a analise e anotagao
de seqiiéncias, como por exemplo, 0 GARSA (Davila et al., 2005), o STRINGRAY
(Wagner et al., 2007), o SABIA (Almeida et. Al, 2004), GATO (Fujita et al. 2005),
MidMon (Cruz et al, 2008a), OrthoSearch (Cruz et al, 2008b) Matriohska (Cruz et al,
2008c). entre outros. Também existem ferramentas que sdo exclusivamente utilizadas
para a visualizacdo de seqiiéncias, por exemplo, Artemis (Rutherford et al, 2000) ¢
Apollo (Lewis et al, 2002). Nesta secdao faremos uma breve descri¢do do GARSA e de
seu workflow.

A segunda forma de composic¢ao utiliza sistemas de geréncia de workflows cientificos, e
se diferencia da anterior gracas ao uso de linguagens de defini¢do de workflows e de
maquinas de execu¢do, entre outros. Atualmente, existem inumeros sistemas de
gerencia de workflow cientificos Alguns operam em ambientes de grids de
computadores, outros nao. Ainda outros operam com servicos Web. Dentre eles
apresentaremos, em detalhes, exemplos de workflows de bioinformadtica relacionados
com os ambientes Kepler e ™Grid.

6.1 - Promoter Indentification Workflow

Atualmente, diversos genomas total ou parcialmente completos estdo disponiveis em
bancos de dados de acesso publico. Apesar do procedimento experimental de
sequenciamento (de genes e genomas) ser rotineiro, ndo ¢ possivel dizer o mesmo com
relacdo a anotagdo e interpretacdo dos dados experimentais. Neste contexto, inimeras
técnicas de extragdo do conhecimento podem ser aplicadas sobre as bases de dados, uma
das técnicas que mais se destacam ¢ a gendmica comparativa (Hardison, 2003)

A genOmica comparativa permite que se comparem diversos aspectos de uma seqiiéncia.
Por exemplo, similaridades, localizacdo génica, comprimento e numero de regides
codificantes, quantidade e perfis de regido ndo codificantes, entre outros. A comparagao
de seqliéncias ¢ uma pratica relativamente comum em bioinforméatica e neste sentido a
presenca dos workflows cientificos se faz necessaria.

O ambiente Ptolemyll-Kepler possui dois exemplos de workflows de gendmica
comparativa: o IPT (Inferring Phylogenetic Trees) definido por McPhillips e Bowers
(2005) e o PIW (Promoter Indentification Workflow) definido por Ludéscher, Altintas,
2006. Existem outros exemplos que pouco se relacionam com a bioinformadtica, eles
estdo voltadas para a Ecologia (um area da Biologia), portanto ndo apresentaremos

% O termo pipeline aparece muito frequentemente nos trabalhos de bioinformatica, ele eventualmente é
usado como sindnimo de workflow.
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maiores detalhes de implementagdo uma vez que seus objetivos nao se alinham com o
foco desse relatorio. Entretanto, apesar desse distanciamento, destacamos o potencial
para futuros estudos desses exemplos. O primeiro exemplo ¢ o BIC (Biodiversity Index
Calculaletor) calcula os indices de biodiversidade através de fungdes e scripts que sdo
executadas pela maquina de workflow. O segundo exemplo ¢ o KNB (Knowledge
Network Biodiversity) ainda estd em fase de desenvolvimento, ele foi proposto por
Berkley et. al (2005) e se diferencia de todos os outros, pois propde uma extensdao do
Kepler através do uso de atores semanticos que em tempo de execugdo podem ser
associados a ontologia de dominio.

Neste primeiro estudo de caso, apresentamos o experimento in silico, representado PIW,
uma vez que ¢ mais abrangente que os demais. O PIW faz parte do projeto SDM
(Scientific Data Management Project), financiado pelo Departamento de Energia dos
Estados Unidos (DOE) desde 2002. A versao atual foi desenvolvido no ambiente Kepler
(Ludischer, Altintas, 2003)’ e, ¢ capaz de executar seqiiéncias de programas de
bioinformatica locais ou distribuidas (servicos Web) e exibir dados (textuais e graficos)
previamente transformados por atores especiais. Do ponto de vista bioldgico ele ¢
voltado para o estudo da gendomica comparativa e tem por objetivo facilitar a pesquisa
de alguns biologos que se dedicam ao estudo de como os organismos eucariotos
respondem através de mudangas na expressdo de certos genes quando expostos ao
aumento da radiacao.

Do ponto de vista conceitual, o trabalho executado pelos bidlogos esta dividido em oito
etapas (Figura 6.1). Na primeira etapa, utilizam-se os resultados obtidos pela tecnologia
de microarrays para encontrar o nivel de expressdo génica de um grupo de genes. A
segunda etapa consiste em obter os “accession numbers” dos genes que expressam
alguma similaridade com os promotores previamente descritos na literatura. O
agrupamento ¢ produzido pela ferramenta Clusfavor.

Step 1 Step 2 Step 3 Step 4
LE ] !!-;!1:! Tl AMES “CBI
microarray 1 Gene ID GenBank cDNA | iSL AST f,'.)
data T | sequence sequence i
- retrieval scarch
. . = . | genomic
MicroArray Analysis Clusfavor Analysis sequence
Step 8 Step 7 Step 6
P A RP(.' P ¥ Step 5
NCBI [ Consensus promoier data —{L [T Transcription Transfac
BLAST < equence — LI+ W;F—n search
search {1 THII— actor binding
‘ Promoter Model generator Promoter Identification T

new candidate target genes

Figura 6.1 — Visdo geral do experimento PIW

7 Faz-se necessario salientar que existe uma versio antiga do PIW, ela é um pipeline (open-source),
implementado sob a forma de CGls, ele ainda pode ser acessada pela URL http://kbi.sdsc.edu/sciDAc-
SDM/piw0.html
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A terceira etapa consiste da recuperacdo de seqiiéncias no GenBank e na posterior
extracdo dos primeiros 300 pares de base de cada seqiiéncia. Posteriormente, na quarta
etapa, ocorrera a analise de similaridade dos fragmentos de seqiiéncias no BLAST do
NCBI. Nesta etapa usam-se os servigos Web BLAST e FASTA oferecidos pelo DDBJ
(DNA Data Bank of Japan) (DDBJ, 2006). Como resultados produzem-se seqiiéncias
homologas alinhadas no formato FASTA, elas servem de input para uma nova busca em
um banco de dados mais especifico.

A quinta etapa tem como objetivo buscar os sitios dos fatores de transcricao
(transcription factor binding sites) em um banco de dados de fatores regulatorios
chamado Transfac (TRANSFAC, 2006). Entretanto, antes da busca propriamente dita, o
workflow selecionard as duas melhores seqiiéncias (best match), descartando as demais.
Para cada uma dessas seqiiéncias, a partir do ponto correlagdo (match) serdo extraidos
os 1500 pares de base anteriores e os 300 posteriores. Entdo, as duas seqiiéncias
ampliadas s3o submetidas a busca no Transfac. Os resultados das buscas sdo novamente
submetidos a um segundo alinhamento no servico Web BLAST.

A sexta e a sétima etapas sdo utilizadas na identificacdo dos sitios promotores e na
constru¢do de uma modelo de seqiiéncia de consenso respectivamente. A oitava etapa
executa o ClustalW, também como um servigo Web (DDBJ, 2006). O resultado desse
processamento ¢ o alinhamento multiplo das seqiiéncias produzidos inicialmente nas
etapas 5 a 7. Finalmente, os resultados sdo enviados para componentes do Kepler que
se encarregam de exibir, sob a forma de graficos, as seqii€ncias e seus respectivos sitios
promotores, facilitando a analise que sera realizada pelo bidlogo.

Ao analisarmos o PIW e compararmos com a sua implementacdo no ambiente Kepler,
percebemos que apesar da relativa facilidade de uso da ferramenta de edicdo de
workflows (Vergil), a defini¢do do workflow abstrato ¢ complexa e exige refinados
conhecimentos sobre o funcionamento dos atores, seu encadeamento e principalmente,
sobre os formatos de dados produzidos pelos programas. Essa etapa ¢ crucial, uma vez
que s3o necessarias diversas transformagdes de dados.

O workflow PIW® estd distribuido em varios niveis (sub-workflows que ficam
aninhados no workflow de nivel mais alto), essa metafora visual ¢ possivel gracas ao
uso de atores compostos, oferecendo um mecanismo de escalabilidade no meio da
complexidade do problema bioldgico. Adicionalmente, esse mecanismo também pode
ser encarado como uma forma de encapsulamento, facilitando o reuso em novos
workflows biologicos. Mesmo com o uso de atores compostos, a associa¢do imediata
entre as etapas da figura 6.1 e os atores do Kepler ainda é muito trabalhosa. Por
exemplo, a figura 6.2 possui um alto nivel de abstracdo, porém ¢ possivel reconhecer
apenas dois atores simples, o primeiro (GeneAccessionNumberList) recebe a lista de
accession numbers obtidos na etapa 2 da figura 6.2, o outro ator simples (Viz) ¢ o
encarregado da visualizagdo graficas dos alinhamentos executados pelo PIW. Os atores
compostos (Setup, gene Sequence Processing, Run ClustalW, Merge and Discard, Log e
Parse Clustal) representam, com algum grau de sobreposicdo, as etapas de 2 até 8
apresentadas na figura 6.2. E importante ressaltar que os atores compostos Setup e Log

¥ Nesta se¢do ndo apresentaremos todos os sub-workflows do PIW, pois muitos deles sio muito parecidos
uns com os outros, isto é, dizem respeito a transformagdes ¢ formatagdes de dados. Portanto,
dedicaremos especial aten¢do somente aos sub-workflows que julgamos mais significativos.
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ndo fazem parte do experimento, nem estavam presentes na versdes anteriores do
Kepler.

A fun¢do do ator Log ¢ aparentemente simples, ele se resume a registrar em arquivos
texto do tipo ASCII os resultados de operacdes de alinhamento do BLAST, das
transformagdes FASTA, das buscas no Transfac e as visulizagdes finais. Apesar da
simplicidade, ele ¢ responsavel por registrar os dados produzidos pelos demais atores do
workflow. Esse ator também executa uma série de transformacdes nos dados produzidos
durante a execucao do workflow, algumas das transformagdes envolvem a manipulagao
de strings, adi¢do de timestamps, validagdes de arquivos e caminhos, entre outras.
Observamos que esse ator também ¢ responsdvel por registrar, parcialmente, a
proveniéncia dos dados utilizados pelas diversas execu¢des do PIW. Cabe ressaltar que
neste caso o registro da proveniéncia ¢ deveras limitado, o ator atua como um auditor,
isto €, ele ndo ¢ capaz de armazena todas as informagdes de proveniéncia definidas na
secdo 2.5.

A fungdo do ator Setup também é meramente administrativa, ela é uma exigéncia da
tecnologia adotada pelo Kepler. Gracas a este ator, ¢ possivel configurar a localizacdo
dos arquivos de log e dos arquivos de entrada de dados, obtidos a partir da analise dos
microarrays.

No PIW, os atores sdo conectados através de portas de entrada e saida. Os fluxos de
dados sdo representados sob a forma de linhas sélidas, podendo ser subdivididos quando
estiverem conectados aos pequenos diamantes. Também € possivel observar a presenca
de varias expressdes, representadas sob a forma de pequenas caixas brancas. As
expressoes desempenham papel de grande importancia no workflow, elas permitem que
os formatos dos resultados de um servico Web ou programa sejam transformados em
formatos adequados para a entrada de dados de outros servigos ou programas. Essa
caracteristica, por si s0 ja agrega grande dificuldade a constru¢do do workflow abstrato,
uma vez que o cientista ndo s6 devera trabalhar por sobre os dados convenientes para o
seu experimento, como também devera reconhecer os formatos mais adequados para
proximos programas do workflow.

As transformacdes de dados podem ser consideradas como o “calcanhar de Aquiles” de
um workflow cientifico, sdo etapas complexas, demoradas e sensiveis a erros. As
dificuldades em transformar os dados em conhecimento, tém um ponto de partida bem
definido, elas iniciam-se na sele¢do das informagdes presentes nos bancos de dados
publicos, entretanto ndo tem um final estabelecido. Os dados podem seguir caminhos
dispares, como por exemplo, abastecer bancos de dados ditos “curados”; servir de dados
intermediarios para outros programas, entre outros. Essas caracteristicas ressaltam a
importancia dos meta-descritores de dados, de esquemas de dados comuns, além
descritores de linhagem dos dados.
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Figura 6.2 — Visédo geral do Workflow PIW

Uma outra caracteristica importante, previamente apresenta, diz respeito a aderéncia do
PIW aos padrdes de controle, comunicagdo e dados de workflow propostos por Aalst et
al. (2002, 2003). Apesar ser possivel perceber, ao menos neste nivel de representagdo, a
existéncia de padrdes simples (sequence, paralel split e simple merge), ndo podemos
afirmar categoricamente se a representacdo grafica de fato indica um padrio de
workflow. Este workflow, assim como os demais exemplos presentes no Kelpler, nao
sdo formalmente definidos segundo os moldes preconizados por Aaslt (I.c.). Na atual
versao do Kepler (Alpha9), os workflows abstratos sdo armazenados como documentos
XML, isto ¢, eles sdo representados segundo uma meta-linguagem de marcagdo
proprietaria (MoML). Até o momento, apesar de todos os nossos esfor¢os, nao foi
possivel localizar na literatura estudos que apresentam correlagdes entre a MoML e, por
exemplo, redes de Petri, dlgebra de processos, entre outras.

O ator composto Gene Sequence Processing ¢ certamente o mais complexo de todos.
Ele corresponde as etapas 3, 4, 5, 6 e parcialmente da sétima etapa do workflow PIW,
ele estd representado na Figura 6.2. Este ator, por sua vez, ¢ composto por varios atores
compostos (Debug, Get Sequence, Process Blast, Sychonyzer, Filter, Run Transfac) que
possuem uma correlacdo mais ou menos direta com as etapas anteriormente citadas.
Com relagdo as portas de entrada e saida ndo ¢ necessario fazer maiores comentarios,
exceto pelo fato de que todas as saidas sdo utilizadas para abastecer os arquivos de log
com informagdes (limitadas) de sobre a proveniéncia dos dados utilizados naquela
execucao do workflow.
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De todos os atores presentes neste nivel de abstracdo, os atores Process Blast e
Synchronizer desempenham um papel central no processamento do workflow (Figura
6.3), eles sdao reesponsaveis pelas transformagdes de dados. O ator composto Process
Blast esta subdividido em 4 niveis (sub-workflows). Ele é capaz de fazer o parse dos
resultados do BLAST, mas para que esse processamento alcance sucesso, ¢ necessario
converter as strings resultantes em documentos XML, a seguir, aplicam-se consultas
XPath e XQuery para localizar as seqiiéncias que contenham os sitios dos fatores de
transcri¢ao, uma vez localizadas, um processamento adicional € realizado, isto €, nesse
ponto ocorre a inclusao das bases anteriores e posteriores ao ponto de correlagao.

Iog_blast

SagquencaToffray

...-.-—P-‘
! Fasta Cutpul

Functiondutput

Gene fooession Mumbar
Process Blast
3 Lo

Gal Sequence

Synchronizer
Soglenca .

Funaticrinput
=

lag_transfac

Run Transfac

Dis pilay

FacondUpdgies

Fasila

Tranalac —————————1

Translachamas
TransfacSies

Figura 6.3 — Detalhes do ator composto Gene Sequence Processing

O ator composto Synchronizer (Figura 6.4) desempenha um papel admiravel no PIW.
Do ponto de vista sintdtico ele ¢ bem simples, sendo composto por um pequeno
conjunto de expressdes e dois conjuntos de portas. Porém, do ponto de vista operacional
ele possui as seguintes fungoes:
1 - Sincronizar o funcionamento dos atores do workflow com o diretor (Process
Network), esse diretor ¢ usado para orquestrar a execu¢do do workflow, os
atores se comunicam através de mensagens que fluem em canais unidirecionais,
elas sdo armazenadas em buffers locais e tratadas como uma fila do tipo FIFO,
no caso um ator tentar ler uma fila vazia ele sofrera um bloqueio até que haja
algum input valido, na caso de escrita ndo ocorre bloqueio algum, pois as filas
sdo consideradas infinitas;
ii - Sincronizar todos os fluxos de dados oriundos do servico Web BLAST, essa
fungdo ¢ muito importante uma vez que os servicos Web funcionam de modo
assincrono, além disso, podem ocorrer problemas de disponibilidade e
conectividade;
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iii - Empacotar todos os fluxos de seqiiéncias homologas produzidos pelo ator
ProcessBlast, essa fun¢do utiliza as portas padrdo (input e output), as demais
fungdes fazem uso exclusivo das portas Functionlnput e FunctionOutput.

Author: Maowen
$id: Synchronizer.xmily 1.2 2005/02/16 22:49:22 xin Exp $

Input
Ir\I'._“,.____F ®pression Functioninput

unctionCutput  NeOp SamplaDelay -
* L:'.m'_"lnlpu'.:I input +—h

Output

This compaosite actor is meant to be used in the PN domain
to wrap around an actor with one input and one output,

This actor will ensure that such an actor will never gat an
input token until it has outputted a token corresponding
to the previous input token,

Figura 6.4 — Detalhes do ator composto Synchronizer

O ator RunClustalW, apesar de composto, ¢ de facil compreensdo. Ele representa uma
parte da oitava etapa do workflow PIW (a segunda parte dessa etapa ¢ representada pelo
ator Parse Clustal). Na figura 6.5 ¢ possivel verificar que o programa ClustalW esta
representado sob a forma de um servigo Web disponivel no DDBJ. Porém, antes da sua
invocagdo ¢ necessario garantir que a formatacdo dos parametros de entrada estdo
compativeis com a especificagdo do WSDL. Nesse caso, as expressdes (1, 2 e 3)
desempenham um papel primordial, elas recebem os dados de uma porta de entrada
(portl) e fazem as transformagdes necessarias nos dados que serdo enviados para o
referido servico. Na figura 6.5, também ¢é possivel observar que o resultado do
alinhamento multiplo realizado pelo ClustalW serd enviado tanto para uma porta de
saida (port2), quanto para um componente Display. E importante ressaltar que esse
conteudo podera ser analisado pelo cientista, enquanto o workflow estiver em execucao.

Expression

ClustalW Rasults Display

map{funclion{rec:[Fasla=sring}) rec Fasta, inpul)

Exprassion?

pot2
Exprassiond ”
“-quickires -hype=dna -outpui=gde”

Figura 6.5 — Detalhes do ator composto ClustalW

Na proxima se¢ao apresentaremos um segundo exemplo de workflow cientifico.
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6.2 - GARSA

O GARSA (Genomic Analyses Resources for Sequence Annotation) é um
ambiente com uma interface web desenvolvido com o objetivo de facilitar a analise,
integracdo e apresentacdo das informacgdes gendmicas, através da concatenagdo de
diversas ferramentas da bioinformatica e bases de dados de seqiiéncia. Os principais
pontos que motivaram a criagdo do GARSA foram (Davila et al., 2005):

i. Necessidade de interfaces integradas e amigaveis para realizar a anotagdo
genomica;
ii. Necessidade de workflows para anotagdo gendmica para web;
iii. Necessidade de um sistema de anotacdo gendmica capaz de trabalhar com dados
nos formatos GSS, EST e ORESTES;
iv. Necessidade de um sistema colaborativo com interface web que oferecesse
recursos para autenticacdo de usudrios.

O GARSA foi projetado especificamente para facilitar a andlise de dados
apresentando um workflow composto por pacotes de softwares para bioinformatica
selecionados e uma interface web intuitiva para os bidlogos.

A plataforma deste sistema faz parte do consoricio BioWebDB (BioWebDB,
2008) e inclui Perl, Bioperl, CGI, Apache e MySQL, além de varios pacotes para
bioinformatica especificos para Linux.

O GARSA ndo ¢ um sistema de geréncia de workflows, pois ndo permite a
instanciacdo de qualquer workflow cientifico. Ele se concentra num problema
especifico da bioinformatica e possibilita a execu¢do de um workflow especifico,
exibido na figura 6.6. Este workflow permite automatizar o processo de anotagdo
genomica.
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Figura 6.6 — Workflow do GARSA (BioWebDB, 2008)

Uma das primeiras etapas desse workflow ¢ a andlise dos dados de entrada que podem
ser diretamente fornecidos pelo usuério ou capturados do GenBank Estes dados podem
estar nos formatos EST, Orestes e GSS, representando seqiiéncias de cromatogramas,
seqiiéncias do GenBank, arquivos Fasta armazenados localmente ou a combinagdo de
todos estes.

Nos passos que se seguem, ocorrem diversos processamentos sobre estes dados. Para
executar estes passos, o usudrio deve configurar as ferramentas de sua preferéncia de
acordo com cada etapa do workflow. Além disso, o usudrio também deve realizar a
configuragdo dos parametros necessarios a cada processamento, conforme a ferramenta
escolhida. A customizac¢do e execucdo de cada passo sdo conduzidas intuitivamente por
meio de paginas exibidas seqiiencialmente ao término de cada fase. Ao final da
execucdo do projeto, sdo fornecidos os resultados que podem ser visualizados de
diferentes formas.

Recentemente uma nova versdo do GARSA, denominada STINGRAY (Wagner et al,
2007) vem sendo desenvolvida no consércio BioWebDB, essa versdo mantém as
principais caracteristicas do GARSA, incorporando algumas novidades como por
exemplo o banco de dados gendmicos GUS. Outra iniciativa apresentada por Cruz et al
(2007) implementou parte do GARSA no Sistema de Workflow Kepler, dando indicios
da viabilidade da plataforma para experimentos de Bioinfomatica para o consorcio.
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Software Funcéo Verséo
Phred Trace quality 0.020425.c
Cross match Remocao de seqiiéncias de vetores 0.020425.¢c
CAP3 Clustering 3.0
Glimmer3 Gene prediction 3.0
YACOP Gene prediction 2.0
Critica Gene prediction 1.05
RBS Finder Ribosomal binding site 1.0
Zcurve Gene prediction 1.02
BLAST Similarity 2.1.12
RpsBlast Conserved Domain Similarity 2.1.12
Wu-Blast Similarity 2.0
Interpro Protein and domain similarity 3.3
HMMER Disntant homology detection 2.3.2
Geecee G+C content 2.9.0.6
Cusp Codon Usage 2.9.0.6
tRNA-Scan tRNA finder 1.23
Clustalw Multiple alignment 1.83
Muscle Multiple alignment 3.52
Probcons Multiple alignment 1.10
WebLogo Logo Alignment visualization 2.8
Phylip Phylogeny 3.61

Tabela 6.1 — Softwares que podem ser utilizados no GARSA 1.8 (BioWebDB, 2006)
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7 - Conclusao

Na apresentacdo deste relatorio técnico foi possivel observar que os wortklows
cientificos, voltados para a representacdo de experimentos biologicos in silico, possuem
diversas questdes em aberto. Como exposto, as principais questdes envolvem: a gestao e
armazenamento dos dados e workflows cientifico; a representagdo e descricdo de dados
e metadados envolvendo a definicdo de workflows que possam ser manipulados por
diversos grupos de bidlogos; a defini¢do de um modelo formal para a construgdo dos
workflows cientificos; uma plataforma de desenho e execucdo destes workflows
cientificos; e por fim, uma linguagem padrdo para a construgdo destes workflows.

Na sua estruturagdo o relatorio distingue trés abordagens para as questdes relacionadas
aos workflows cientificos, sdo elas: a natureza do problema, o ferramental tedrico para a
formalizacao dos workflows e os principais engines para a execu¢do dos workflows
cientificos. Desta forma, na sua se¢ao 2, apresentamos os conceitos relacionados com os
workflows cientificos. Na se¢do 3, fazemos uma comparagcdo entre os workflows
comerciais e cientificos para caracterizar suas principais diferencas. Na secdo 4 os
apresentamos o formalismo utilizado na representacao de workflows e discutimos suas
principais caracteristicas. Na secdo 5 reside a grande contribui¢ao deste trabalho, onde
os principais engines de execu¢do de workflows da linguagem BPEL sdo apresentados;
os dois dos principais projetos de engine de execucdo de workflows cientificos (Kepler
e "™ Grid) sdo detalhados e analisados no ciclo de vida de um workflow. Além disso,
nesta se¢do, o prototipo OMII ¢ descrito onde tenta abordar as mais novas questdes que
envolvem a constru¢do de um engine de workflow cientifico. Por fim, na se¢do 6
apresentamos exemplos reais de workflows cientificos.
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