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RESUMO

Workflows cientificos tém sido utilizados para a realizacao de experimentos in
silico. Esses experimentos sao caracterizados por serem executados com o apoio de
computadores. Em suas execugoes, uma seqiiéncia de programas computacionais é
processada e os dados de saida de um programa sao compostos como dados de entrada
no programa seguinte. No sentido de prover workflows cientificos mais interoperaveis e
flexiveis, a tecnologia de servicos Web vem sendo adotada pela comunidade cientifica como
um facilitador para a disponibilizacao e acesso a programas cientificos. Isso possibilitou
que programas cientificos utilizados em ambientes distintos pudessem ser integrados para
comporem workflows cientificos. Porém, a natureza distribuida dos servicos Web resgatou
algumas questoes referentes a geréncia dos dados gerados e processados durante a execugao
dos experimentos - dados intermedidrios. Onde e como disponibilizar esses dados de modo
que fiquem acessiveis para analises e reutilizagoes em futuras execucoes dos experimentos
foram algumas questoes levantadas com o uso de servicos Web na composicao de
workflows cientificos. Muitas propostas para o gerenciamento de workflows cientificos
centralizam o armazenamento de todos os dados intermedidrios num tnico servidor. Essa
abordagem pode impactar negativamente a execucao do workflow, devido ao custo de
repetidas transferéncias de dados para o sitio de armazenamento central. Este trabalho
apresenta uma arquitetura denominada D-BioFlow para a geréncia distribuida de dados
em workflows de Bioinformatica. A partir desta arquitetura foi implementado o protétipo
e-Bioflow e foram realizados alguns testes para validacao da abordagem proposta. A
concepcao desta arquitetura baseou-se fortemente no dominio da Bioinformaética, porém
acredita-se que possa ser aplicada também a outros dominios cientificos. Um exemplo de
uso do protétipo implementado foi realizado tomando-se por base um workflow real de
Bioinformatica chamado STINGRAY, que vem sendo utilizado pelo grupo de pesquisa
BioWebDB da Fundagao Oswaldo Cruz (FIOCRUZ) héa alguns anos.
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ABSTRACT

Scientific workflows have been used to perform in silico experiments. These
experiments are characterized for being supported by computers. During their executions,
a sequence of computational programs is processed, and the output data of a program
is set as the input data of the following program. To provide interoperable and flexible
scientific workflows, the scientific community have been adopting Web services technology
as a facilitator to deploy and access scientific programs. Thus, scientific programs used
in different scientific environments could be integrated, as part of the same workflow.
However, considering the Web services distributed characteristic, some issues regarding
data generated and processed during workflow executions - intermediate data - have to
be revisited. Where and how to store these data to be available for analysis and reuse
in future experiments (re)executions, are some of these issues. Many scientific proposals
of scientific workflow management concentrate the storage of all the intermediate data
in a single server. This approach may impact the performance of a workflow execution,
because of the cost of repeated transferences of data (intermediate data) to the central
data server. This work presents the D-BioFlow architecture, which aims at the distributed
management of data in Bioinformatics workflows. Based on this architecture, the e-
Bioflow prototype was implemented and some tests were performed for the proposed
approach validation. The architecture idea was strongly based on the Bioinformatics
domain, however, it can also be applied to other scientific domains. An example of the
implemented prototype usage was carried out based on a real Bioinformatics workflow
called STINGRAY, which have been in use by the research group BioWebDB of the
Oswaldo Cruz Foundation (FIOCRUZ) for a few years.

15



1 INTRODUCAO

1.1 MOTIVACAO

Na area cientifica, ha uma crescente oferta de programas de simulagao, transformacao
e andlise de dados, mais conhecidos como programas cientificos (SILVA, 2006).
O desenvolvimento destes programas cientificos fomentou a criacao de um novo
tipo de experimento cientifico, denominado experimento in silico, que ¢é definido
como um experimento cientifico realizado utilizando apoio computacional intensivo
(CAVALCANTI, 2005). Tipicamente, os experimentos in silico sao definidos e executados
utilizando-se a abordagem de workflows. Segundo (AALST, 1999), um workflow ¢ definido
como uma colecao de tarefas organizadas para a realizagao de um processo, onde uma
tarefa denota um conjunto de softwares que implementam atividades especificas. Nos
workflows de experimentos in silico, as tarefas correspondem aos programas cientificos.

Em ambientes cientificos, no entanto, a geréncia de workflows apresenta caracteristicas
especiais. A existéncia de multiplas combinacGes possiveis de programas e dados dificulta
a defini¢ao dos workflows. Um mesmo workflow cientifico costuma ser executado multiplas
vezes, com parametrizacoes diferentes, devendo todas as execugoes serem documentadas,
mesmo quando os resultados nao sao satisfatorios. Muitas vezes, estas execucoes sao
na verdade, re-execugoes totais ou parciais de um mesmo workflow. Além disso, todos
os resultados devem ser armazenados, mesmo os nao satisfatérios. Os metadados
referentes as execugoes também devem ser registrados (quem executou e quando, que
parametros foram utilizados, quais os resultados intermediarios gerados, qual a seqiiéncia
de programas executados). Assim, o volume de dados manipulados pelos programas
cientificos pode ser muito grande.

Outra caracteristica dos workflows cientificos é o alto custo de processamento. A
execucao de um programa cientifico pode ser muito custosa. Em alguns casos, uma
execucao pode levar dias e consumir muitos recursos em termos de processamento e
de espaco em disco para armazenamento dos dados resultantes. Por isso, os cientistas
procuram evitar a repeticao de tarefas desnecessariamente, realizando re-execugoes

parciais de um workflow sempre que possivel. Por fim, os programas que constituem as
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tarefas de um workflow cientifico, em geral, nao foram concebidos para funcionar de forma
encadeada pois foram desenvolvidos para sistemas operacionais especificos e/ou usam
formatos pré-definidos para os dados de entrada e de saida. Isto acarreta em problemas de
integracao entre as tarefas. Assim sendo, um sistema de geréncia de workflows cientificos

precisa prover mecanismos para atender a tais necessidades.

1.2 CARACTERIZACAO DO PROBLEMA

Como foi dito anteriormente, durante a execucao de um workflow cientifico, um grande
volume de dados é produzido, sejam dados intermedidrios, resultantes do processamento
das tarefas que compoem o workflow, ou dados finais, que constituem o resultado
final do workflow. No ambiente cientifico, em especial na area de Bioinformatica, os
dados intermediarios tém grande importancia visto que podem ajudar na validacao dos
experimentos, podem ser utilizados na re-execucao dos mesmos experimentos ou, ainda,
podem ser utilizados na execucao de outros experimentos.

Num cenéario em que os workflows cientificos tém execucao distribuida, os custos
de comunicacao entre os servidores de processamento tornam-se impactantes no
processamento, visto os grandes volumes de dados manipulados pelos workflows cientificos
na sua execugao. Desta forma, o gerenciamento dos dados intermediarios é fator relevante
na busca de uma execucao eficiente de workflows cientificos.

Dentre os possiveis paradigmas de armazenamento de dados intermediarios, destacam-
se o armazenamento centralizado e distribuido. No paradigma de armazenamento
centralizado, todos os dados intermediarios da execucao dos workflows sao armazenados
em um unico servidor de dados. Ja o paradigma de armazenamento distribuido visa
a distribuicao dos dados intermediarios em diferentes servidores, de acordo com as
caracteristicas do ambiente em que o workflow é executado, como por exemplo, as
limitagoes de cada servidor ou o histérico das execugoes anteriores.

Recentemente, diversos programas cientificos vém sendo disponibilizados na forma de
servicos Web !, por grandes centros na drea de Bioinforméatica. Assim, os workflows
cientificos nesta area passaram a ser construidos a partir de uma colecao de tarefas
mapeadas em servicos Web locais ou remotos. A execucao remota das tarefas que

compoem um workflow, em conjunto com a existéncia de servidores de armazenamento

thttp://www.w3.org/TR/ws-arch/, visitado em 02/06/2008
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disponiveis na Internet (Storage Area Networks (OSZU, 1999)), tornou possivel o
armazenamento remoto dos dados intermediarios e finais de um workflow.

Considerando workflows cientificos baseados em servicos Web, no paradigma de
armazenamento centralizado de dados, os servicos Web podem estar hospedados em sitios
de dificil acesso por parte do gerente central de execucgao, acarretando problemas para
transferéncia de dados. Mesmo num ambiente de geréncia distribuida de dados, um
possivel hiato entre os sitios de armazenamento e os sitios de processamento pode trazer
as mesmas conseqiiéncias da alternativa centralizada, ja que o custo de transferéncia de
dados entre os ndés de um ambiente distribuido é responsavel pela maior parte do custo
do processamento de consultas (OSZU, 1999) (RUBERG, 2002).

Considerando as abordagens propostas na literatura para a geréncia de workflows
cientificos, com aplicagao em biologia, como por exemplo o Kepler (LUDASCHER,
2006), o Taverna (OINN, 2004), o InServices (SILVA, 2006) e o Vistrails (CALLAHAN,
2006), nota-se que oferecem solucao para a distribuigdo do processamento das tarefas,
mas o armazenamento dos dados intermediarios - quando possivel - se da de forma
centralizada. Nessas abordagens, para garantir o armazenamento de tais dados, é preciso
que o cientista indique manualmente o local, ou locais, de armazenamento desses dados.
Entretanto, esta solugao transfere o fardo da geréncia dos dados intermediarios para o
usudrio, encarregando-o de incluir no workflow, tarefas que realizem o armazenamento ou
a recuperacao desses dados. Portanto, nenhuma dessas abordagens apresenta uma solucao
adequada para o armazenamento distribuido de dados intermediarios.

Apesar da existéncia de trabalhos cujo foco é a execucao em ambientes distriuidos
(como ambientes de grade), como Triana (TAYLOR, 2005), Askalon (FAHRINGER,
2005) e Swift (FOSTER, 2003). No entanto, esses trabalhos focam principalmente na
distribuicao de processos e nao sao voltados para aplicagoes de bioinformatica. Assim
sendo, neste cendrio de execucao distribuida de workflows cientificos, é necessario que
exista uma politica estabelecida para o armazenamento e recuperacao dos dados que
trafegam entre as tarefas de um workflow, uma vez que a estratégia de armazenamento

pode interferir, significativamente, no desempenho da (re)execucao de um workflow.

1.3 VISAO GERAL DA PROPOSTA

Este trabalho busca melhorar o desempenho de workflows distribuidos de bioinformatica,

identificando oportunidades de modo a aproximar os dados produzidos por cada tarefa
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de seus sitios consumidores. Para verificar esta hipdtese, este trabalho propoe uma
abordagem distribuida de gerenciamento de dados para workflows de Bioinformatica
chamada D-Bioflow. A abordagem proposta baseia-se em workflows constituidos de
servicos Web. A idéia é que, no momento em que se aciona um workflow para execugao
dos servicos que o compoem, de forma transparente ao usuario, sejam inseridos servigos
Web para realizar o armazenamento e recuperacao de dados intermediarios. Assim, este
trabalho propoe a extensao da funcionalidade dos sistemas de geréncia de workflows
cientificos, através da adicao de um moddulo de pré-execucao, responsavel pela tomada
de decisao em relacao aos locais de armazenamento mais adequados para cada tarefa
do workflow. Além disso, outros modulos e bancos de dados sao também incluidos na
arquitetura, com o objetivo de apoiar o modulo de pré-execucao.

Baseado na especificacao dessa abordagem, foi construido um protétipo, e-BioFlow,
que além de permitir o gerenciamento distribuido dos dados intermediarios, facilita as
atividades de definicao e execucao de workflows, permitindo a re-execucao parcial de

workflows com reaproveitamento de dados de outras execugoes quando possivel.

1.4 CONTRIBUICOES

Dentre as principais contribuicoes deste trabalho podem ser destacadas:

e Especificacao de uma arquitetura de gerenciamento de dados distribuidos em

workflows para bioinformatica;
e Especificagao de um metamodelo de dados;

e Construcao de um prototipo que facilita a definicao e execucao de workflows;

1.5 ORGANIZACAO DO TRABALHO

Este trabalho apresenta a seguinte organizacao: o capitulo 2 fornece uma visao geral sobre
workflows e distribuicao de dados, apresentando as principais caracteristicas dos workflows
cientificos e algumas das abordagens classicas para a geréncia de dados distribuidos.
Nesse capitulo sao analisados também os principais projetos existentes para a geréncia
de workflows cientificos. No capitulo 3 é apresentada uma abordagem para a geréncia
de dados distribuidos em workflows de bioinformatica, incluindo a apresentagao de uma

arquitetura, de um metamodelo de dados e de um modelo de custos. O capitulo 4 descreve
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o protétipo e-BioFlow, construido com base na especificacao da abordagem proposta. O
capitulo 5 apresenta um modelo de simulagao criado para validar a abordagem proposta.
O capitulo 6 apresenta um exemplo de uso do prototipo e-BioFlow e finalmente, o
capitulo 7 apresenta as conclusoes do trabalho, as contribuicoes obtidas e trabalhos

futuros.
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2 WORKFLOWS E DISTRIBUICAO DE DADOS

Neste capitulo serao apresentados alguns conceitos bésicos envolvendo workflows,
workflows cientificos e sistemas de geréncia de workflows cientificos. Além disso, o capitulo
apresenta também uma breve revisao das técnicas de geréncia de dados distribuidos e sobre
a geréncia de dados em ambientes de workflows cientificos distribuidos que servirao de

base para o restante deste trabalho.

2.1 WORKFLOWS

Encontram-se na literatura varias definicoes e formas de representacao de workflows
(AALST, 1999) (CAVALCANTI, 2005), bem como vérias abordagens para a geréncia
de workflows como Kepler, Vistrails, Taverna e InServices. Algumas destas foram
selecionadas e apresentadas aqui para o embasamento tedrico deste trabalho.

Segundo (AALST, 1999), um workflow é definido como uma colecdo de tarefas
organizadas para a realizagdo de um processo especifico, onde o conceito de tarefa
¢ utilizado para definir um programa de computador que implementa uma atividade
especifica. Uma formalizacao de workflow é proposta em (CAVALCANTTI, 2005) onde um
workflow é definido como W(T, V, Sf, Cf), onde:

T: Conjunto de tarefas de W;

V: Conjunto de variaveis de W definindo um fluxo de dados;

Sf: Fungao sucessora associada a cada tarefa t € T';

Cf: Funcao de condicao associada a cada tarefa t € T,

Uma outra forma de representagao de workflows é apresentada por (LEMOS, 2006).
Neste trabalho, um workflow é representado por dois submodelos: um modelo de Aplicacao
e um modelo de Fluxo. Uma tarefa de workflow, normalmente, é mapeada num programa
de computador. O modelo Aplicacao é responsavel pela modelagem das caracteristicas
dos programas que serao invocados durante a execucao do workflow. O modelo de Fluxo

possui uma abstragao do controle de fluxo de dados e captura os padroes de workflow
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ja reconhecidos, como por exemplo, elementos que indicam uma execucao sequencial
ou paralela de tarefas, ou ainda para representar quando multiplas linhas de execugao
convergem para uma unica seqiiéncia de execugao.

Em especial para este trabalho, cujo foco é a geréncia de dados intermediarios, sao de
grande interesse os modelos propostos, pois estes evidenciam os dados que fluem através
das tarefas de um workflow. No modelo Aplicacao ha duas classes principais: Processo e
Contéiner, cujas instancias sao, respectivamente, denominadas processos (p) e contéineres
(c). Considere p um programa que implementa uma tarefa de um workflow; p possui
parametros de configuragao, entradas e saidas de dados; uma subclasse de Processo, Pr[p],
sera definida para que o programa p possa ser invocado na execucao do workflow. Para
cada parametro A de p, a classe Pr[p] terd uma propriedade Pa[p,A]. A classe Pr[p| tera

também as seguintes meta-propriedades:

e input-ports: cujos valores formam uma lista (i1,...,i,,) de nomes que identificam os

dados de entrada de p, seus elementos sao denominados portas de entrada;

e output-ports: cujos valores formam uma lista (0y,...,0,) de nomes que identificam

os dados de saida de p, seus elementos sao denominados portas de saida;

e input-ports-type: cujos valores formam uma lista (t1,...,t,) que identificam o tipo

de cada porta de entrada de p;

e output-ports-type: cujos valores formam uma lista (vy,...,v,) que identificam o tipo

de cada porta de saida de p;

No modelo de Aplicacao foi necessario evidenciar se o comportamento das portas de
saida e de entrada possuem comportamento gradual ou nao-gradual. Numa porta gradual,
o dado é consumido pelo processo a medida que esta sendo disponibilizado. Numa porta
nao-gradual o dado s6 é consumido quando todo o conjunto de itens é disponibilizado.

O modelo de Fluxo é formalizado através de uma unica classe Workflow. Ao ser
instanciado, um workflow é apresentado na forma de um grafo bipartite rotulado (grafo
cujo conjunto de vértices pode ser dividido em dois subconjuntos disjuntos), cujos nds sdo
instancias do modelo Aplicagdo. Um exemplo de instancia da classe Workflow é ilustrado

na figura 2.1, onde:

e O conjunto de nés é composto por instancias de containers (c) e processes (p);
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FIG. 2.1: Exemplo de instancia da classe Workflow(LEMOS, 2006)

e O conjunto de arcos contém pares da forma (c,p) ou (p,c), onde p é né do tipo

processo e ¢ é um nd do tipo container;

e Os arcos tém o mesmo comportamento das portas que ligam. Um arco tracejado
representa um arco de comportamento gradual, enquanto um arco solido representa

um arco nao-gradual,

2.2 WORKFLOWS EMPRESARIAIS X WORKFLOWS CIENTIFICOS

H&a trabalhos anteriores em que foram identificadas algumas caracteristicas que
diferenciam os workflows utilizados em ambientes empresariais dos workflows utilizados em
ambientes cientificos (MEDEIROS, 1995), (CAVALCANTI, 2003). Dentre os principais
aspectos diferenciadores, pode-se destacar: a freqiiéncia de redefini¢coes, o tempo de
execucao das tarefas, os resultados considerados, a rastreabilidade, o volume de dados
e a movimentacao dos dados. Estes aspectos sao detalhados a seguir.

No meio empresarial, nota-se relativa estabilidade dos workflows, quando comparados
aos do meio cientifico. Normalmente, um workflow empresarial s6 tem sua definicao
modificada quando ha mudancga no processo que o mesmo automatiza. No meio cientifico,
devido a natureza das atividades experimentais, os workflows sao constantemente
redefinidos. No meio cientifico, é comum que um workflow seja aproveitado para definicao
de outros, no contexto desse trabalho os novos workflows criados sao denominados
workflows derivados, e o workflow que serve de matriz é denominado workflow original.

Nota-se, em workflows empresariais, que as tarefas normalmente demandam pouco
tempo de processamento, considerando-se que o volume de dados envolvido é tipicamente

pequeno e que as tarefas sao em geral pouco custosas. Nos workflows cientificos o
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comportamento costuma ser contrario. Normalmente as tarefas implementam algoritmos
que demandam alto tempo de processamento.

Outra diferenca importante diz respeito a analise dos resultados. Nos workflows
cientificos todos os resultados sao importantes, indiferentemente se foram resultados
corretos ou nao. Todos os dados devem ser armazenados para posterior analise. Ja no
meio empresarial, s6 importa o resultado correto, os demais sao normalmente descartados.

Em workflows empresariais o critério de rastreabilidade dos dados obtidos, ¢
empregado para fins de auditoria de sistemas e acompanhamento da execucao. Em
workflows cientificos, a rastreabilidade é importante para permitir que haja proveniéncia
de dados. Segundo (BUNEMAN, 2001), proveniéncia de dados é a descri¢ao das origens
de um item de dado e do processo pelo qual foi produzido. Outro aspecto importante a ser
levado em conta é que a proveniéncia possibilita re-execucoes parciais de um workflow.
Esse recurso permite que um workflow possa ser re-executado a partir de uma tarefa
intermediaria. Desta forma, caso um workflow tenha sua execucao interrompida, esta
podera ser reiniciada a partir do ponto de interrupc¢ao, trazendo uma relevante economia
de tempo, visto que as tarefas pregressas nao precisarao ser re-executadas.

Os workflows cientificos normalmente manipulam grandes volumes de dados.
Tipicamente, como ocorre nos ambientes experimentais, um mesmo procedimento é
repetido diversas vezes. De forma andloga, um workflow pode ser executado multiplas
vezes com diferentes parametros. E ja que nenhum resultado deve ser descartado,
multiplica-se a quantidade de dados gerada por um workflow pelo niimero de suas re-
execucoes. Ja os workflows empresariais, normalmente manipulam pequenos volumes de
dados, descartam-se os resultados incorretos, além de ocorrer, para cada caso, uma unica
execucao do workflow. Assim, pode-se considerar que o volume de dados gerado é bem
inferior ao gerado pelos ambientes cientificos.

Deve-se considerar ainda, a importancia dos dados intermedidrios. Como os workflows
cientificos demandam grande tempo de processamento, pode ser interessante para o
cientista reutilizar os dados de forma a nao ser necessario re-executar todas as tarefas.
Segundo (LUDASCHER, 2006), uma re-execugao parcial ocorre quando um workflow nao
é executado a partir de sua tarefa inicial, mas sim a partir de uma tarefa intermediaria do
encadeamento. A re-execucao parcial s6 é possivel via o armazenamento dos resultados
produzidos por todas as tarefas que compoem o workflow. Outra razao para se manter os

dados intermedidarios é que nos ambientes cientificos, como foi dito anteriormente, ha uma
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demanda por parte da geréncia do laboratério, nao s6 para acompanhar os experimentos
que tém sido realizados, como também para oferecer a possibilidade de chegar as origens
dos dados, isto é, ter acesso a proveniéncia dos dados, seja do processo a partir do qual
estes foram gerados, seja dos dados fonte e intermedidrios envolvidos neste processo.

E comum encontrar tanto no meio empresarial quanto no cientifico, um ambiente de
distribuicao de processamento. Em ambos os meios, os sitios de processamento podem
estar geograficamente dispersos. Porém, no meio empresarial, encontra-se um cenario
denominado intra-organizacional, onde os dados sao transferidos entre a matriz e filiais
obedecendo a critérios hierarquicos. No meio cientifico o cendrio é de colaboracao entre
instituicoes de pesquisa independentes e autonomas, caracterizando-se entao como um
cenario de movimentacao de dados interorganizacional. A tabela 2.1 resume os itens

apresentados nessa secao.

TAB. 2.1: Comparacao entre os workflows empresariais e cientificos

Caracteristicas Empresariais Cientificos
Redefinigdes Poucas Constantes
Tempo de Execuciio das Tipicamente Baixo Alto
Tarefas
Resultados Resultado Certo Todos os Resultados sio
Importantes
Rastreabilidade Auditoria/ Proveniéncia de Dados
Controle de Execuciio
Volume de Dados Tipicamente Pequeno Muito Grande
Movimentagio de Dados Intra-Organizacional Interorganizacional

Num cenério de distribuicao de processamento em workflows cientificos, onde as tarefas
encontram-se implementadas em servicos Web, e podem estar publicadas em diversos
servidores remotos, faz sentido pensar, também, na distribuicao do armazenamento dos
dados intermedidarios produzidos durante as execugoes dos workflows. A secao seguinte
traz uma breve revisao sobre a distribuicao de dados, ainda dissociada do contexto de

workflows, e discute os principais problemas envolvidos no seu gerenciamento.

2.3 DISTRIBUICAO DE DADOS

O paradigma da geréncia distribuida de dados em workflows e em Sistemas de Bancos de
Dados Distribuidos envolve o problema da alocacao de dados, que consiste em encontrar

a distribuicao "6tima” dos dados através dos sitios de armazenamento do ambiente de
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forma a minimizar o custo das aplicages sobre esses dados (OSZU, 1999). Nos Sistemas
de Bancos de Dados Distribuidos (SBDD) a alocacao dos dados é um aspecto critico,
visto que uma alocagao ineficiente dos dados pode levar a um aumento significativo do
custo de acesso (WILDEMBERG, 2003). Este fato também ocorre nos workflows com
armazenamento distribuido de dados intermediarios. Na alocacao de dados, busca-se
aumentar a proximidade entre os dados e os sitios de processamento que os utilizam,
minimizando assim o custo de comunicacao.

Para aumentar o desempenho das aplicagoes via distribuicao de dados, deve-se realizar
um planejamento prévio, denominado Projeto de Distribuicao de Bases de Dados, que

aproveite a localidade de acesso das informacoes (BATAO, 2004).

2.3.1 PROJETO DE DISTRIBUICAO DE BASES DE DADOS

Segundo (OSZU, 1999), um Projeto de Distribuigao define como serd o armazenamento dos
dados entre os sitios da rede de um sistema distribuido. Basicamente, ha duas estratégias
para projetar a distribuigdo de bases de dados (OSZU, 1999): ascendente (bottom-up) e
descendente (top-down).

A estratégia ascendente parte dos esquemas conceituais locais (que contém a descri¢ao
do modelo de dados particular de cada sitio), e integra-os para formar um esquema
conceitual global (com a descri¢do do modelo de dados da base como um todo) através
da criacao de uma camada de integragao. FKEsta estratégia é adequada num processo
de integracao de bases de dados ja existentes, especialmente se os sistemas envolvidos
apresentarem algum tipo de heterogeneidade, quando entao a camada de integracao se
responsabilizard pela resolugao dos conflitos existentes(OSZU, 1999).

A estratégia descendente propoe a construcao dos esquemas locais a cada sitio a partir
de um esquema conceitual global, através da fragmentacao e da alocacao dos dados, que
sao as suas duas etapas principais. A estratégia descendente é adequada em situacoes
como no desenvolvimento de uma base de dados (from scratch), ou em sistemas em que
os SGBDs componentes sao fortemente integrados (OSZU, 1999).

As etapas de um projeto de distribuicao descendente sao: a fragmentacao e a alocagao
(OSZU, 1999). A etapa de fragmentacao consiste no particionamento do conjunto de
dados em subconjuntos disjuntos, denominados fragmentos de dados. Tradicionalmente,
ha trés tipos de fragmentacao: horizontal, vertical e hibrida, detalhadas a seguir. A etapa

de alocacao pode também envolver a replicagao de fragmentos em mais de um sitio.
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2.3.2 FRAGMENTACAO

Na fragmentacao horizontal, os dados sao agrupados aplicando-se predicados de selecao
sobre o conjunto de dados. No modelo relacional, subconjuntos de tuplas de uma relacao
sao agrupados de acordo com um critério de selecao. Na fragmentacao vertical, os dados
sao agrupados seguindo um critério de projecao. Desta forma, ha o particionamento das
estruturas de dados. A fragmentacao hibrida é composta pela combinacao de critérios de

fragmentacao horizontal e vertical.

2.3.3 ALOCACAO

Na etapa de alocagao, busca-se encontrar a melhor distribuicao dos fragmentos, pelos
possiveis sitios de armazenamento disponiveis no ambiente, de forma a aproximar os dados
dos sitios que os acessam, seguindo critérios de disponibilidade, custos de comunicacao e
de armazenamento, etc.

O principal aspecto que determina a qualidade da solucao encontrada para o problema
de alocacao de dados ¢ a eficiéncia do projeto de alocacao, ou seja, a alocacao dos dados
nos nés deve minimizar, o quanto possivel, o custo das consultas executadas. O processo
de tomada de decis@o presente no Problema de Alocacao de Dados (PAD) em um SBDD,
de uma forma geral, pode ser definido como: escolher dentre todos os possiveis modelos
de alocacao de fragmentos nos sitios de uma rede, ou seja, entre todas as possiveis
distribuicoes dos fragmentos, aquela que minimize o custo de acesso aos dados alocados
considerando um conjunto de restri¢oes do problema, como por exemplo, a capacidade dos
nés onde os dados s@o alocados (WILDEMBERG, 2003). O PAD inclui ainda a decisao
de replicacao dos fragmentos em outros sitios. Este tipo de problema é classificado na
literatura como Problema de Otimizagao Combinatoria.

Para atingir seu objetivo, o Problema de Alocacao de Dados deve levar em consideragao

fatores do ambiente, tais como (OSZU, 1999):

e Informagoes do Banco de Dados: precisa-se observar a seletividade de um
fragmento F; quando aplicada uma query ¢;. Isto é, o ntimero de tuplas de F;
acessadas para o processamento de ¢;. O valor pode ser obtido através de uma
funcao definida como sel;(F;). Outra informacao necessaria diz respeito ao tamanho
do fragmento. Pode-se definir uma funcao size(F;) = card(F;) * length(Fj), onde

card(F}) retorna a cardinalidade do fragmento e length(F}) retorna o tamanho em

27



bytes de uma tupla do fragmento F};

e Informacoes da Aplicagao: duas importantes informacoes devem ser observadas
quanto as aplicagoes: numero de acessos de leitura que uma query ¢;, realiza
em um determinado fragmento F; e o nimero de acessos de escrita (atualizagao)
realizado num fragmento. Deve-se também determinar duas matrizes UM e RM,

cujos elementos u;; e r;;, sao definidos da seguinte forma:

1, se a query ¢ atualiza F;
Wiz =
N 0, caso contrario
{1, se a query gq; acessa dados do fragmento F;

0, caso contrario

e Informacgoes sobre os Sitios: para cada sitio do ambiente, deve-se levantar informacgoes
quanto a capacidade de armazenamento e processamento. FEsses valores podem ser

levantados por simples estimativas ou através de fungoes especificas;

e Informacoes sobre a Rede: os custos envolvidos na comunicagao entre os sitios do
ambiente devem ser avaliados. Normalmente, define-se uma unidade padrao de custo, por

exemplo por frame de dado trafegado;

Para realizar a alocacao dos dados de forma a minimizar os custos de comunicacao,
diversos modelos de custos sdao encontrados na literatura de banco de dados (OSZU,
1999). Normalmente os modelos de distribuigao baseiam-se em fungoes de custo que
levam em conta restricoes do ambiente, custos de comunicacao, custos de processamento,
armazenamento e recuperacao de dados, permissionamento e disponibilidade dos
servidores, e que visam encontrar o melhor local de armazenamento.  Segundo
(WILDEMBERG, 2003), o problema de encontrar uma alocagao 6tima de fragmentos
em um SBDD é NP-Dificil. Segundo (WILDEMBERG, 2003), dado um problema com
n fragmentos e m nos, (2m — 1)" é o nimero de combinagoes possiveis para o problema.
Desta forma, o uso de metodologias que buscam solucionar o problema analisando todas
as possibilidades sao inviaveis devido a complexidade computacional do problema. Assim,
justifica-se o uso de heuristicas para obtencao de solucoes boas, porém nao-6timas num
tempo viavel.

No dominio de workflows com armazenamento distribuido de dados, pode-se aplicar

as técnicas de alocagao de fragmentos de dados para definir o local de armazenamento dos

28



dados intermedidrios produzidos durante a execugao dos workflows. Pode-se ainda utilizar
os conceitos apresentados das matrizes de acesso de leitura e atualizacao de dados, visto
que as tarefas dos workflows podem ser vistas como aplicagoes que acessam os dados.
No contexto de workflows, pode-se observar a repetida associacao de pares de tarefas
produtoras e consumidoras. Neste trabalho, define-se como tarefa produtora aquela que
produz um determinado conjunto de dados, e tarefa consumidora aquela que utiliza o
dado, produzido pela tarefa anterior, para executar o seu processamento.

Pode-se acrescentar novos aspectos a serem analisados como:

e Identificacao de tarefas consumidoras: dada uma tarefa ¢;, deve-se construir uma
matriz de freqiiéncia de ocorréncia da tarefa ¢;, 1, nos workflows existentes, no intuito
de identificar as provaveis tarefas consumidoras de ¢;. Desta forma, pode-se alocar

os dados produzidos por t;, junto aos sitios das tarefas consumidoras;

e Workflows derivados: deve-se identificar a existéncia de workflows derivados,
buscando oportunidades de reaproveitar dados gerados por execugoes anteriores de
workflows semelhantes. Considere como exemplo o workflow W1: T1— > T2— >
T4— > T5 e o workflow W2: T1— > T2— > T6— > T7. W2 é derivado de W1,
visto que eles se diferenciam a partir da terceira tarefa. Desta forma, o workflow
W2 pode aproveitar dados produzidos por parte da execugao de W1(até o ponto de

derivagao) e vice-versa,;

e Freqiiéncia de execucao de workflows: deve-se levar em consideracao a freqiiéncia
de execucao dos workflows, de forma a alocar os dados produzidos junto aos sitios

de processamento utilizados com maior freqiiéncia;

2.3.4 FORMALIZACAO DE UM PROBLEMA DE ALOCACAO DE DADOS

Um exemplo de PAD é mostrado em (WILDEMBERG, 2003), cuja meta é encontrar uma
matriz de alocagdo FAT (Fragment Allocation Table), que representa a distribuigao dos
fragmentos nos nés de forma a minimizar o custo da execugao das transagoes. Considere
S = 51,52, ..., 5, 0 conjunto de nés, onde m ¢é o nimero de nés da rede, T = t1,1s, ..., ¢,
o conjunto de transagoes que sao executadas em S, onde ¢ é o numero de transagoes, e F
= fi1, fa, ..., fn 0 conjunto de fragmentos resultantes da fase de fragmentacao do projeto
de distribui¢ao, onde n é o numero de fragmentos, o custo total para a execucao de cada

t, disparada de cada s; sobre os diversos fragmentos envolvidos em ?; deve ser o menor
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possivel. A modelagem do problema é baseada no conjunto de parametros discutidos

anteriormente:

a) Parametros do banco de dados: os tamanhos dos fragmentos, representados por um

vetor TAM, onde tam(i) é o tamanho do fragmento f;;
b) Parametros das transagoes: incluem quatro matrizes:

e A matriz RM representa os pedidos de leitura, onde rmy; representa o niimero
de vezes que a transagao t, faz acesso de leitura ao fragmento f;, a cada vez
que ¢é executada. Este valor ¢ inteiro e positivo podendo ser 0 caso a transacao

tr nao acesse o fragmento f; para leitura;

e A matriz UM representa os pedidos de atualizacao, onde umy; representa o
nimero de vezes que a transacao t, atualiza o fragmento f;, a cada vez que é
executada. Como no caso anterior, umy; € um valor inteiro e positivo podendo

ser igual a 0;

e A matriz SEL representa a seletividade das transagoes, onde sel(k;) representa
o percentual do volume de dados de f; que é acessado durante a execucao da

transacao tx;

e A matriz FREQ representa a freqiéncia de execucao de cada transacao em

cada nd, onde fregy; ¢ o numero de vezes que o né s; dispara a transacao t;

¢) Parametros da rede: incluem o custo de transferir uma unidade de dado entre os
nés da rede e o custo de construgao do circuito virtual entre dois nés. O primeiro
parametro é representado por uma matriz CTR, onde ctr;; é o custo de transferir
um dado do né s; para o né s;. Para simplificar o problema, CTR é uma matriz
simétrica onde ctr;; é igual a 0 para 1 < i < m. O segundo parametro, VCj;,;, diz
respeito ao circuito virtual que é criado entre o né que dispara a transagao e o né
que possui um fragmento acessado por esta transacao. Com o fim da transacao este
circuito é fechado. Além deste, C;,; ¢ um custo constante de iniciar a transmissao

de um pacote de dados de tamanho P_SIZE.

De posse de tais parametros, define-se uma funcao de custo a partir da qual pode-se
estimar o custo da execucao de um conjunto de transagoes sobre uma base de dados

distribuida. No exemplo em questao, pressupoe-se uma alocacao estatica dos fragmentos.
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A funcao de minimizacao do custo que foi utilizada nesse exemplo é definida pela equacao
I:

£

Min(CCproc = freqy; x (TR + TU, + VCipi)) (I)

NE

1 k=1

J

Onde TR ¢é o custo de recuperacao relacionado as transagoes de leitura, detalhado a
seguir. Supondo uma transacao t; que realiza um acesso de leitura ao fragmento f; e é
disparada a partir do né s;, TRy, (definido na equacao II) representa o custo de executar
a transacao tx. O né que serd lido durante a execucao da transacgao t; é o que apresenta o
menor custo de comunicagao (CCl,p,) para transferir os dados consultados para o né s;,

dentre todos os nés que alocam uma réplica do fragmento f;. Equacao II:

n

TRy, = Z 1My % MIAN(CCrom (s  where fatio= 1, Selpix tam;))(I1)

i=1
Onde fat;; ¢ igual a 1 se o fragmento f; esta alocado no no s;, senao ¢ igual a 0 e C'Ceop,
¢ uma funcao definida na equagao III:

m_size

CCeom(ctry, m_size) = Cini * + ctrj * m_size (III)

p_size
Onde m_size é o tamanho do fragmento e p_size é a capacidade de transmissao da rede.
Para o cédlculo do custo relacionado as transagoes de atualizagao (TU), supondo uma
transacao t, que atualiza o fragmento f; e é disparada a partir do né s;, T'Uj, definido na
equagao 4, indica a soma dos custos de comunicagao para transferir os dados atualizados
pela transagao t, a partir de s; em todos os nés que alocam o fragmento f; de forma a

garantir a consisténcia de todas as réplicas de f; no sistema distribuido. Equagao IV:

TU, = Z wmy; * (Z fatiyx CCoom(ctrj, sely; x tam;)) (IV)
i=1

=1
2.4 GERENCIA DE DADOS EM WORKFLOWS CIENTIFICOS DISTRIBUIDOS

Conforme dito anteriormente, nos ambientes cientificos os dados intermedidrios tém
grande importancia e nao devem ser descartados. Destaca-se ainda a importancia da
proveniéncia de dados, onde deve-se armazenar - além dos dados - as informagcoes de como
os dados foram obtidos. Com o advento dos servicos Web, tornou-se possivel utilizar

programas cientificos distribuidos pela internet que, via compartilhamento de recursos
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computacionais, permitiu maior colaboracao entre os centros de pesquisa. Porém, nesse
cenario de distribuigao de processamento, surge a questao: como gerenciar adequadamente
o grande volume de dados intermediarios e finais produzidos pelas execucoes dos
Workflows? A literatura de banco de dados propoe dois paradigmas para armazenamento
de dados: centralizado e distribuido. Paradigmas estes que serao detalhados nas segoes

a seguir.

241 ARMAZENAMENTO CENTRALIZADO

No paradigma de armazenamento centralizado de dados, os dados produzidos durante
a execucao dos workflows sao armazenados num unico repositorio do ambiente. Esse
repositério pode estar hospedado no gerente de execucao, ou em qualquer servidor da
arquitetura que possua grande capacidade de armazenamento. Desta forma, o dado
produzido por cada tarefa de um workflow em execucao é enviado para o repositorio
central, e deste para a tarefa subseqiiente para dar continuidade a execucao. A figura 2.2

ilustra o esquema de funcionamento centralizado.

Servidor Central

ik

Servidor1 Servidor 2 Servidor 3

FIG. 2.2: Esquema de armazenamento centralizado

Devido ao seu modo de funcionamento, o processo de armazenamento e recuperacao
dos dados gerados por cada tarefa, em miultiplas execugoes de diversos workflows, pode
apresentar baixo desempenho, prejudicando as execucoes dos workflows. Num ambiente
de workflows cientificos, em que tipicamente os sitios de processamento estao dispersos
geograficamente, a infra-estrutura de rede torna-se um ponto impactante na execucao do
workflow, visto que os sitios de processamento podem estar localizados em locais de acesso

dificultado por parte do sitio central de armazenamento.
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FIG. 2.3: Armazenamento no sitio produtor

2.4.2 ARMAZENAMENTO DISTRIBUIDO

No paradigma de armazenamento distribuido de dados, varios repositérios de dados
encontram-se disponiveis no ambiente. Os dados produzidos pelas tarefas dos workflows
que estao em execucao podem ser armazenados em qualquer um dos repositorios de dados
disponiveis.

Considere uma instancia w’ de um workflow w composto por i tarefas ti,to,...,t;.
Considere um conjunto de n sitios de processamento, onde ¢;; significa que a tarefa
¢ estd hospedada no sitio j. Suponha que t;, e t;11,, p # 7 represente um par de
tarefas subseqiientes em w’, hospedadas nos sitios p e r, respectivamente. Suponha que
o dado d produzido por t;, seja consumido por ¢;41,. Considere que todos os sitios de
processamento possuam repositorios de dados. Neste cendrio, uma possivel estratégia de
armazenamento seria persistir d sempre no sitio de t¢;, neste caso o sitio p, no intuito
de armazena-lo junto ao sitio produtor, como ilustra a figura 2.3; outra estratégia seria
sempre armazenar d no sitio de t;11, neste caso o sitio r, buscando armazena-lo junto
ao processo consumidor, ilustrado na figura 2.4. Pode-se pensar ainda em armazenar d
em um outro sitio de armazenamento qualquer do ambiente, ilustrado na figura 2.5. No
entanto, esta decisao nao é tao simples, considerando que deve ser tomada para cada dado
intermediario produzido durante a execugao do workflow, e levando-se em conta restricoes
do ambiente que devem ser observadas, como limitacao no espaco de armazenamento,
politicas de administracao do sitio remoto, autorizacao de acesso entre os sitios, dentre
outras.

Armazenar o dado intermedidrio sempre no sitio onde o mesmo foi produzido, ou
consumido, pode nao ser uma boa estratégia de armazenamento distribuido em todos
0s casos, visto que a comunicacao entre os sitios produtor e consumidor pode ser

deficiente, causando lentidao no armazenamento e transmissao de dados. Pode-se analisar
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FIG. 2.5: Armazenamento num sitio qualquer do ambiente

ainda o aspecto de aproveitamento de dados produzidos por execucoes anteriores de um
workflow. Desta forma, o dado produzido por uma instancia w’ do workflow w poderia
ser aproveitado em outra instancia w”. Sob esse prisma, deve-se escolher um repositério
de dados levando em conta a possivel utilizagao futura do mesmo.

O problema de armazenamento distribuido de dados é estudado, ha bastante tempo,
na area de sistemas de banco de dados distribuidos. Técnicas de distribuicao tém sido
empregadas com sucesso no incremento de desempenho de aplicacoes que manipulam
grandes volumes de dados. No cendrio de workflows distribuidos, as técnicas de
distribuicao de dados possibilitam adequar o armazenamento dos dados intermediarios
de acordo com a necessidade de processamento dos mesmos pelas instancias de tarefas
durante a execucao de workflows cientificos. Entretanto, o dominio dos workflows
acrescenta novos complicadores nao tratados adequadamente por bancos de dados
distribuidos, como o encadeamento de execugoes e a interdependéncia de dados e tarefas.
No dominio de workflows - conforme ja apresentado - as tarefas possuem regras de
encadeamento, onde uma tarefa precisa do dado produzido pela sua antecessora para
poder executar, esse aspecto é conhecido como interdependéncia de dados e tarefas. Mas
o dado produzido por uma tarefa pode também ser utilizado por diversas outras tarefas.

Assim, um projeto de distribuicao de dados intermedidrios de workflows deve considerar
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o aspecto de tarefas provaveis consumidoras. Como no paradigma de armazenamento
distribuido os dados encontram-se dispersos nos varios repositorios do ambiente, ha a
necessidade de um mecanismo eficiente para identificar os dados no ambiente distribuido
como um todo, a fim de viabilizar o seu armazenamento e recuperacao durante a execugao
dos workflows. Um mecanismo que tem sido adotado por sistemas cientificos é o LSID

(CLARK, 2004), que seréd detalhado na subsecao a seguir.

2.4.3 LSID

O LSID (Life Science Identifier) é um mecanismo de identificagdo de dados baseado em
URNSs (Universal Resource Names) que faz parte da OMG (Object Management Group)
desde 2004. A estrutura de um LSID ¢é demonstrada a seguir:

< LSID >:=" urn : lsid < AuthoritylD >''< AuthorityNamespacel D >''<
Object]I D > [''< Revisionl D >]

Alguns exemplos de LSID sao demonstrados a seguir:
e URN:LSID:resb.org:PDB:1D4X:22
e urn:lsid:kepler-project.org:director:1:1

Observa-se que no formato do LSID, o AuthorityID é constituido pelo dominio do
proprietario da informacao na internet. Esse mecanismo é utilizado para localizacao
e recuperagao da informagao. AuthorityNamespacelD destina-se a informacgoes
complementares do proprietario do dado, no caso de URN:LSID:rcsb.org:PDB:1D4X:22
o AuthorityNamespacelD PDB refere-se ao nome do banco de dados. O ObjectlD é
um identificador para o dado, o RevisionID - parte opcional - é um identificador de

versionamento da informacao.

2.5 SISTEMAS DE GERENCIA DE WORKFLOWS CIENTIFICOS

Para apoiar as etapas de definicao e execucao de workflows cientificos, foram desenvolvidos
sistemas de geréncia de workflows cientificos. Dentre os projetos analisados, destacam-se
os sistemas de geréncia de workflows cientificos Kepler (LUDASCHER7 2006), VisTrails
(CALLAHAN, 2006), InServices (SILVA, 2006) e Taverna (OINN, 2004). De forma geral
os sistemas de geréncia de workflows apresentam funcionalidades para apoiar a definigao

dos workflows, como editores gréaficos, suportam a chamada de servicos Web.
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2.5.1 KEPLER

O Kepler é um sistema de geréncia de workflows cientificos em geral, baseado no projeto
Ptolomeull 2. O projeto Ptolomeu vem sendo desenvolvido por um grupo de pesquisa da
Universidade de Berkeley que ha mais de vinte anos pesquisa e desenvolve ferramentas de
modelagem. O Ptolomeull refere-se a terceira geracao de software produzida pelo grupo.

A figura 2.6 mostra a arquitetura do Kepler, evidenciando o Ptolomeu como um de
seus médulos. No Kepler, um workflow é composto por um diretor e um conjunto de
atores. O diretor é responsavel por controlar a execugao do workflow seguindo um modelo
computacional especifico. Desta forma, por exemplo, um diretor do tipo PN (Process
Network) permite que as tarefas sejam executadas em trilhas de execugao independentes,
ja um diretor SDF (Synchronous Dataflow) implementa uma execugao serial das tarefas.

Os atores modelam as tarefas propriamente ditas. Na versao avaliada para elaboracao
desse trabalho, versao 1.0 beta3, o Kepler dispunha de uma colecao de mais de duzentos
atores responsaveis por tarefas que vao desde manipulacao de strings a interagao com
Servigos Web. Os atores podem ainda ser classificados em simples ou compostos. Um
ator do tipo simples realiza uma tarefa pontual no workflow, um ator do tipo composto
encapsula um conjunto de atores simples, representando um subworkflow. Assim, um
workflow é definido no Kepler como um ator do tipo composto. Os atores interagem
entre si através de um mecanismo de portas, cada ator possui uma ou mais portas que
podem ser dos tipos: entrada, saida ou entrada e saida - de acordo com a necessidade da
atividade que o respectivo ator implementa.

O Kepler estendeu a linguagem de modelagem MoML (Modeling Markup Language),
originaria do Ptolomeull. Todos os atores e diretores possuem um identificador tinico no
projeto, baseado no mecanismo de LSID (Life Science Identifier) descrito anteriormente.
Por exemplo, um diretor SDF possui o LSID urn:lsid:kepler-project.org:director:1:1. O
interessante de se notar aqui é que o uso de LSID foi concebido inicialmente para identificar
dados, mas no caso do Kepler passou a ser usado para identificar outro tipo de recurso.

O moédulo Vergil é a GUI (Graphical User Interface) herdada do projeto Ptolomeull
que teve algumas funcionalidades acrescentadas tais como a integracao com o repositorio
central de atores e a geragao de Kepler ARchives (KAR). Os médulos de autenticagao
e proveniéncia, até o momento da escrita deste trabalho, ainda estavam em fase de

desenvolvimento. O médulo de autenticacao sera responsavel por prover um mecanismo de

2http://ptolemy.eecs.berkeley.edu/ptolemyll/index.htm
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FIG. 2.6: Arquitetura do Kepler (ALTINTAS, 2006)

autenticagao/autoriza¢ao com uso de certificados digitais. O médulo de proveniéncia (em
destaque na figura 2.6) serd composto pelos componentes Provenance Recorder e Smart
Rerun Manager. O componente Provenance Recorder é inserido num workflow, como os
demais atores e diretores, e captura as informacgoes sobre a execucao do workflow. Os
dados serao persistidos em arquivos texto. O componente Smart Rerun Manager, serd
responsavel por permitir re-execugoes parciais dos workflows. A persisténcia dos dados
deve ser planejada durante a montagem do workflow. Pode-se inserir atores responsaveis
pela persisténcia dos dados desejados em SGBDs ou em arquivos. Apesar de prover
recursos para persisténcia dos resultados tais como arquivos locais, transmissao por
FTP ou mesmo insercao em SGBDs, o Kepler nao prové qualquer mecanismo para a
identificagdo dos mesmos, usando por exemplo o LSID para este fim. O Kepler, assim
como seu projeto original Ptolomeull, possui cédigo-fonte aberto. Novos componentes de

softwares podem ser criados de forma a extender as suas funcionalidades.

2.5.2 VISTRAILS

Desenvolvido pela Universidade de Utah, o Vistrails é um sistema de geréncia de workflows
cientificos, com enfoque na visualizacao grafica dos resultados. No Vistrails, as tarefas
sao implementadas por modulos - componentes de software - conectaveis ao ambiente.
O suporte a servicos Web ocorre via médulo especifico. O Vistrails é o tnico, dentre os
projetos avaliados, a prover um mecanismo que registra as multiplas versoes dos workflows,
documentando assim as suas evolugoes. O Vistrails armazena, junto a definicao do
workflow, um registro das suas evolucoes. Desta forma, é possivel resgatar e executar todas
as versoes que um determinado workflow teve. Como os workflows cientificos - devido a sua

natureza experimental - evoluem constantemente, o registro das suas multiplas versoes
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¢ de grande importancia para o cientista. O Vistrails oferece ainda a possibilidade de
identificar as diferencas entre dois workflows. A arquitetura do Vistrails é mostrada na

figura 2.7.
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FIG. 2.7: Arquitetura do Vistrails (CALLAHAN e al, 2006)

O médulo Vistrail Builder faz a interface com o usudrio, auxiliando-o na construcao
e modificagao dos workflows. Uma vez construidos, os workflows podem ser salvos e
resgatados localmente ou em repositorios na Web através do modulo Vistrail Server. O
moédulo Visualization Spreadsheet prové uma interface para visualizacao dos resultados.
O Spreadsheet é dividido em células, onde cada célula pode conter o resultado de uma
instancia do workflow, facilitando assim andlises comparativas dos resultados. Quando
submetidos para execucao, os workflows sao analisados pelo Cache Manager que registra
todas as tarefas envolvidas com suas respectivas parametrizagoes. Apesar da arquitetura
prever que apenas as combinagoes de tarefas e parametros nao encontradas em cache sao
enviadas para efetiva execucao, a versao avaliada ainda nao dispunha desta funcionalidade.
O moédulo Player gerencia as execugoes das tarefas necessarias. O Player interage também
com o moédulo Optimizer que otimiza o workflow definido. O log da execucao do
workflow é capturado e armazenado pelo Vistrail Log. Até o momento da elaboragao
deste trabalho, a versao corrente do VisTrails, nao apresentava um mecanismo formal
para persistir os resultados em um SGBD. Os resultados podem ser armazenados em
arquivos locais, através do componente FileSink, ou simplesmente salvar o resultado
como um arquivo local. Na versao avaliada para elaboragao deste trabalho, versao 1.0,

o VisTrails nao dispunha de mecanismos para identificacao dos resultados. Desenvolvido
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em Python, o VisTrails possui codigo-fonte aberto, e portanto, pode-se acrescentar novas
funcionalidades, com o desenvolvimento de novos médulos. Os workflows construidos em

VisTrails sao definidos em linguagem propria, baseada em XML.

2.5.3 INSERVICES

O InServices é um sistema de geréncia de workflows, desenvolvido pelo IME (Instituto
Militar de Engenharia), especificamente para o dominio da Bioinformatica. Dentre seus
destaques cita-se a preocupacao com a questao da filtragem dos dados e a adocao de
padroes tecnoldgicos de mercado: linguagem BPEL 2 e servicos Web.

Para tratar a questao de filtragem de dados, o InServices se baseia em uma arquitetura
voltada para a geréncia de dados intermediarios. Durante a execugao do workflow, os
dados produzidos por uma tarefa sao utilizados como entrada para a tarefa seguinte,
mas, freqiientemente, a tarefa seguinte nao utiliza todo o conjunto de dados em seu
processamento. Para filtrar estes dados, normalmente o bioinformata precisa tratar
os dados intermediarios manualmente. Assim, para evitar esta interferéncia, torna-se
interessante a existéncia de filtros entre as tarefas. No entanto, a insercao destes filtros
nao é uma tarefa simples, pois a localizacao e configuracao destes filtros podem variar
conforme o experimento em questao. Desta forma, seria necessario que cada bioinformata
adequasse o workflow para suas necessidades de filtragem. Para facilitar esta tarefa,
o InServices oferece uma interface amigavel, que se baseia na existéncia de workflows
baseados em servicos Web.

No InServices cada tarefa é mapeada num servico Web; a filtragem de dados se da
através da insergao de servigos Web (servigos de dados) no workflow previamente definido.
Na arquitetura do InServices, os servicos de dados podem ser de trés tipos: filtragem de
dados, insercao e recuperacao de dados num SGBD GUS. Além disso, os workflows passam
por trés etapas: etapa de definigdo (onde o workflow é efetivamente definido através da
composicao de servigos web, referentes aos programas cientificos), etapa de redefinigao
(momento em que os servigos de dados sao inseridos no workflow) e etapa de execugao/re-
execugao (quando o workflow estd disponivel para ser re-executado varias vezes).

Cada tipo de servigo de dados segue um modelo especifico: modelo de inser¢ao, modelo
de recuperacao e modelo de filtragem. Como as informacoes sobre os dados que irao

manipular so estarao disponiveis na etapa de redefinicao do workflow, os modelos possuem

3http:/ /www.oasis-open.org
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apenas instrugoes basicas de como realizar as suas atividades. Assim, por exemplo, um
modelo de filtragem possui apenas as operagoes basicas de comparacao de valores, sem
implementagao.

Diferentemente dos demais projetos analisados nesse trabalho, o InServices é baseado
na linguagem BPEL (Business Process Execution Language ), que tornou-se um padrao
adotado por grandes fornecedores - ha engines BPEL fornecidos pela IBM, Oracle,
BEA entre outros - permitindo que os workflows gerados sejam executados em diversas
maquinas de execugao. No projeto foi utilizado o Oracle BPEL Process Manager.

A arquitetura do InServices, ilustrada na figura 2.8, é subdividida nos seguintes

componentes:
e A - Geréncia de Workflows;

— Al - Construcao de Workflow;

— A2 - Execucao de Workflow;
e B - Servicos de Dados;

e C - Banco de Dados e Metadados;
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FIG. 2.8: Arquitetura do InServices.(SILVA, 2006)

O componente de Geréncia de Workflows é responsavel pela construcao, execucao e
controle de execucao dos workflows; é subdividido em dois subcomponentes: Construcao
de Workflows e Execucao de Workflows. O componente de Construcao de Workflows

permite o registro de servicos Web cientificos disponiveis, definicao, redefinicao e
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disponibilizacao dos workflows cientificos. Os workflows sdo construidos a partir dos
servicos Web registrados. Na redefinicao dos workflows construidos, sao inseridos os
servigos de dados (2.8.B) seguindo os respectivos modelos. No componente Execugao
de Workflow o workflow, ja redefinido, é entao interpretado pela maquina BPEL, seus
modulos Re-execucao do workflow e Registro de execugao da instancia do workflow sao
responsaveis, respectivamente, pela execugao/re-execucao do workflow definido e o registro
dos dados da execugao do workflow, assim como os seus passos, na base de metadados.
O InServices utiliza 0 GUS (Genomic Unified Schema) para persistir os dados. O GUS
é um esquema extensivel para bancos de dados relacionais associado a um framework de
aplicagao, concebido para armazenar, integrar, analisar e apresentar dados genomicos.
O framework de aplicacao prové uma camada objeto-relacional e uma API Plugin
(desenvolvida em Perl) que facilita o desenvolvimento de aplica¢oes para carga de dados.
O GUS proveé ainda o WDK (Web Development Kit), que permite a construcao de paginas
web para pesquisa de dados, necessitando de conhecimento minimo de programacao.
Como foi desenvolvido utilizando tecnologias padronizadas e de cédigo aberto, o InServices
pode ser facilmente extendido para atender a novas necessidades. Embora disponivel para
reuso e/ou extensao através do contato com seu grupo de desenvolvimento, o protétipo
do InServices cobre parcialmente as funcionalidades especificadas em sua arquitetura,

oferecendo somente o servigo do tipo filtragem de dados.

2.5.4 TAVERNA

Concebido pelo grupo MyGrid, o Taverna é um sistema de geréncia de workflows com
foco em bioinformatica. As tarefas podem estar implementadas via servigcos Web assim
como em componentes locais, também conhecidos como servigos locais. O Taverna usa
a linguagem SCUFL (Simple Conceptual Unified Flow Language) para definigdo de seus
workflows.

A figura 2.9 apresenta a arquitetura do Taverna; o componente Taverna Workflow
Workbench prové a interface grafica que permite a interagao com o usuario, auxiliando
nas tarefas de definicao e execucao de workflows. Os mddulos responsaveis pelo
armazenamento de dados e metadados persistem os resultados parciais e finais de cada
execucao em um SGBD. O componente MIR permite que os workflows sejam armazenados
em um repositério central, ampliando a colaboracao entre os cientistas. Apesar de

mantido na arquitetura, o MIR teve seu desenvolvimento descontinuado. O componente
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FIG. 2.9: Arquitetura do Taverna

Feta Service Discovery prové um mecanismo para busca de servigos através de suas
descri¢oes semanticas. O moddulo responsavel pela execucao dos workflows é o FreeFluo
Enactor. Inicialmente desenvolvido pela empresa I'T Innovation, com o nome FreeFluo
Workflow Enactor, tratava-se de um gerente de execugao de workflows com capacidade
de interagir com servicos Web. O FreeFluo tornou-se um projeto de cédigo aberto e,
atualmente, suporta duas linguagens de definicao de workflows: uma linguagem propria
baseada na linguagem IBM WSFL e a linguagem SCUFL. No Taverna, os resultados,
finais e intermediarios, obtidos das execugoes dos workflows sao identificados com uso
de LSIDs. O Taverna tem embutido um gerador préoprio de LSIDs, mas pode também
ser configurado para interagir com provedores externos de LSIDs. O Taverna permite o
armazenamento de seus resultados em arquivos locais ou em SGBD relacional. A versao
disponibilizada pelo grupo MyGrid utiliza, por padrao, o SGBD MySQL. O Taverna da
suporte a proveniéncia de dados através do plugin LogBook (também conhecido como
Taverna Provenance Plugin). Uma vez instalado, todos os registros necessérios para
a reproducao de uma execucao de um workflow, bem como os resultados obtidos, sao

armazenados em dois bancos de dados MySQL: LogBook_Metadata e LogBook Data.

2.6 CONSIDERACOES FINAIS

Nesta secao os sistemas de geréncia de workflows cientificos serao analisados mediante

os seguintes: finalidade, suporte a Servicos Web, granularidade de identificacao dos
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resultados, mecanismos de identificacao dos resultados e meio de armazenamento dos
resultados e paradigma de armazenamento dos resultados. Poderiamos acrescentar
possibilidade de extensao, adesao a padroes codigo aberto, como caracteristicas que
tornam o sistema mais facil de estender.

Dentre os sistemas analisados, o InServices e Taverna sao sistemas de geréncia de
workflows com foco especifico em bioinformatica, enquanto o Vistrails e o Kepler sao
voltados para workflows cientificos em geral.

Dada a heterogeneidade dos ambientes cientificos, uma importante caracteristica
diz respeito ao suporte a Servigcos Web. Todos os sistemas analisados provéem algum
mecanismo para interagir com servigos Web. No caso do InServices e Taverna a interagao
¢é nativa, visto que nesses sistemas os servicos Web sao diretamente acionados pelo gerente
de execucao. Nos casos do Kepler e Vistrails, a interacao com Servigos Web se da via
componente especifico que faz a interface entre a sua arquitetura e os Servicos Web.

A identificacao dos resultados é de grande importancia, visto que os mesmos devem ser
recuperados para andlise do cientista, ou reaproveitados em outras execugoes, completas
ou parciais, de um determinado workflow. Os sistemas InServices e Taverna apresentam
mecanismos para identificacao dos resultados intermediarios e finais. No InServices, a
identificacao dos resultados segue um padrao proprietario. No Taverna, a identificagao dos
resultados se da utilizando o mecanismo de LSIDs. Nos sistemas Kepler e VisTrails, nao
h& um mecanismo formal para identificacao dos resultados. Quanto ao armazenamento
dos resultados, os sistemas Kepler e Vistrails nao apresentam mecanismos estruturados
de armazenamento dos dados em SGBDs. Dentre os sistemas analisados, apenas o
InServices e o Kepler possuem um mecanismo estruturado para persistir os resultados
em SGBDs. O InServices propoe a persisténcia dos resultados intermedidrios e finais no
GUS (disponivel atualmente para PostgreSQL e Oracle). O Taverna armazena os dados
em SGBD relacional, MySQL por padrao.

Dentre os sistemas analisados, os que suportam armazenamento das informagoes
em SGBDs - InServices e Taverna - as solugbes de armazenamento dos resultados
seguem o paradigma centralizado. Apesar de utilizarem a premissa da distribuicao
do processamento, através do uso de Servicos Web, os resultados produzidos por cada
tarefa sao persistidos num sitio central de armazenamento. Como a manipulacao de
grandes volumes de dados é caracteristica em workflows cientificos, o repetido trafego de

grandes massas de dados pode tornar o gerente central de armazenamento um ponto de
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congestionamento para a execugao dos workflows.

A tabela 2.2 resume os aspectos discutidos nessa secao. Num cenério de workflows com
processamento distribuido, acredita-se que o paradigma de geréncia distribuida de dados
pode contribuir significativamente na reducao do tempo total de execucao dos workflows,
atuando com a diretiva de reduzir os tempos de comunicacao e, conseqiientemente, os
tempos de transferéncia de dados entre os sitios de processamento. Assim, este trabalho
pretende identificar oportunidades no ambiente de workflows cientificos distribuidos, para
aproximar os dados produzidos por cada tarefa, de seus sitios consumidores, e desta forma

melhorar o desempenho destes workflows.

TAB. 2.2: Comparacgao entre os sistemas de geréncia de workflows analisados

Kepler

Vistrails

InServices

Taverna

Dominio de

Cientifico em

Cientifico em

Especifico na

Cientifico com
foco em

Aplicacao geral geral Bioinformatica Bioinformatica
Sul_mrte a Via Ator Via madulo Mativo Mativo
Servicos Web
Identificacdo dos ~ . - . Intermediarios e | Intermediarios
MN3o possui Nao possui A .
resultados Finais e Finais
Mecanismo de
identificagdo dos | N3o possui N30 possui Proprietario LSID
resultados
Armazenamento | Arquivo local Arauivo local SGED Arquivo local
dos dados ou SGBD q (esguema GUS) ou SGBD
Armazenamento
distribuido dos - . - . ” . ” .
dados Nao possui Nao possui Nao possui Nao possui

intermediarios
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3 UMA ABORDAGEM PARA DISTRIBUICAO DE DADOS EM
WORKFLOWS DE BIOINFORMATICA

O uso da geréncia distribuida de dados em workflows cientificos que manipulam
grandes volumes de dados pode contribuir para reducao do tempo total de execucao
dos workflows. No entanto, para projetar a distribuicao dos dados ao longo da execugao
de um conjunto de workflows, e tirar proveito desta distribuicao nos SGWf{ existentes, é
necessario adaptar as metodologias e técnicas de distribuicao de dados existentes em
SGBD distribuidos para o contexto dos workflows, de acordo com uma arquitetura
adequada para a gestao dos dados distribuidos em SGWI{, que inclua a identificacao,
armazenamento e reuso.

Este trabalho endereca especificamente os workflows de Bioinformédtica, onde o
dominio de conhecimento cientifico é relacionado a biologia.  Os workflows de
bioinfomatica sao empregados em experimentos in silico envolvendo, principalmente,
pesquisas em genomica ou protedomica. Apesar de ja haver sistemas de geréncia de
workflows cientificos especificos para bioinformatica, muitos cientistas ainda realizam seus
experimentos através de workflows implementados como scripts em Perl. No entanto, esta
abordagem normalmente nao atende aos requisitos dos cientistas desta area, como por
exemplo, a proveniéncia de dados e a possibilidade de realizar re-execucoes parciais.

Neste sentido, este capitulo apresenta uma abordagem para a extensao da
funcionalidade de sistemas de geréncia de workflow cientifico, de forma a viabilizar a
geréncia da distribuicao de dados em workflows de bioinformatica.

O capitulo estda organizado como detalhado a seguir. Na secao 3.1 é apresentada
uma visao geral da proposta, na secao 3.2 é apresentada a arquitetura da proposta.
A secao 3.3 apresenta um metamodelo proposto para apoiar a tomada de decisao de
alocacao dos dados intermediarios. Na secao 3.4 é apresentado um modelo de custos para
identificar, de acordo com o metamodelo e parametros de ambiente, qual é o melhor local

de armazenamento dos dados intermedidrios entre as tarefas de um workflow executado.
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3.1 VISAO GERAL DA PROPOSTA

Conforme analise dos principais sistemas de geréncia de workflows cientificos, realizada
no capitulo 2, observa-se em suas implementacoes que quando ha suporte a persisténcia
dos resultados em SGBDs, este suporte se da seguindo o paradigma centralizado.

Neste trabalho propoe-se uma abordagem cuja arquitetura dé suporte ao paradigma
de geréncia distribuida de dados intermediarios, interagindo com os principais sistemas
de geréncia de workflows existentes. A abordagem proposta pressupoe a segregacao
dos workflows em abstratos e executaveis. Os workflows abstratos possuem apenas a
arrumacao légica das tarefas, nao podem ser executados. Os workflows executaveis
possuem todas as instrucoes necessarias para a execucao distribuida dos programas que
compoem cada workflow, e no contexto deste trabalho, para dar suporte a geréncia
distribuida de dados. A arquitetura proposta para suportar a execugao com gerenciamento

de dados distribuido ¢ ilustrada na figura 3.1.

Repositorio Central de Dados
- R -
Gerente de Workflow
Metadados Resultados
‘ Definicdo }.—; " workflows Experimentos
o —
i 3 R —
Ew) —
o
a Desc. Logs de
. ~ + + o : =
] —
—
~ —
Execucan
‘\ Workflows
f V\ —

Sitiol ] ~ Sitio2 \ Sition

|
‘ SA ‘ ‘ Sery. de workflow | SA Serv. de workflow 54 Sery. de workflow

TEE | | gEE | | g
- — -

FIG. 3.1: Arquitetura proposta do D-BioFlow

A arquitetura proposta prevé a existéncia de um sitio central, denominado Gerente
de Workflow, constituido por quatro médulos: Servico de BD, Definicao, Pré-
Execugao e Execugao. Os moédulos de Definigcao e Execugao estao normalmente
presentes na arquitetura de sistemas de geréncia de workflows (SGWFSs), e permitem que
os usudarios possam descrever seus workflows e mais tarde executa-los. Na abordagem

proposta aqui, foi acrescentado um moédulo de Servigos de Dados, um médulo de
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Pré-Execucao, e um Repositério Central de Dados que da suporte aos médulos
de Servigco de Dados e Pré-Execugao. O moédulo Servico de BD é responsavel
por coletar e prover informagoes para permitir que o médulo de Pré-Execucao realize a
redefinicao dos workflows abstratos, transformando-os em workflows executaveis capazes
de tratar o armazenamento dos dados intermedidrios. E o médulo de Pré-Execucao que
ira decidir pelos locais de armazenamento mais adequados. Por fim, o Repositério Central
de Dados mantém informacoes tteis para o Gerente de Workflows de modo geral, mas
em especial este repositorio inclui metadados que descrevem os workflows abstratos e
executaveis, e os servidores que hospedam os servigos que implementam as tarefas e/ou
que estao disponiveis para armazenamento de dados, e os dados intermediarios que estao
persistidos a cada momento. O esquema que especifica estes metadados esta descrito na
secao 3.2 mais adiante.

A arquitetura preve também que em cada sitio estejam presentes trés modulos, além
dos servigos 1a hospedados: SA, Servico de Workflow e um Gerente Local de BD.
O médulo SA (Servico de Administracao), prové informagoes administrativas - como
disponibilidade, espaco disponivel, permissionamento, etc.- ao Gerente de Workflow. O
mo6dulo BD (Gerente Local de BD), é responsavel pela persisténcia e recuperagao local da
informacao, quando o sitio em questao for de armazenamento. O Servico de Workflow
realiza as interagoes necessarias do gerente central com os servigos de processamento do

sitio, servico de BD e demais sitios de processamento.

3.2 METAMODELO

Para dar suporte a execucao distribuida dos workflows, a arquitetura proposta necessita
armazenar diversas informacoes do ambiente e das execugoes dos workflows, além dos
dados intermediarios a fim de permitir seu reuso em re-execucoes futuras de workflows
e em consultas a dados de proveniéncia. Para atender a essa necessidade, foi proposto
o metamodelo de dados mostrado na figura 3.2, que pode ser dividido em duas partes
com objetivos distintos: armazenamento de informacgoes no repositério central de dados
e armazenamento de dados no sitio de armazenamento. A parte do metamodelo
responsavel pelos dados no repositorio central de dados é mostrado na figura 3.3. A
classe Workflow representa os workflows abstratos, a classe Instancia Workflow modela
os workflows executaveis. Os workflows abstratos e executdveis estao relacionados a uma

classe Usudrio, que representa os usuarios do sistema (podendo ser dos tipos cientista
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ou administrador). O usudrio cientista registra workflows abstratos e realiza execugoes
dos workflows. A classe Tarefa modela os algoritmos que podem ser escolhidos para a
construcao dos workflows abstratos. A classe Tarefa relaciona-se com a classe TipoDado,
que por sua vez relaciona-se com a classe Dado; estas classes mapeiam os tipos de dados
utilizados nos parametros de entrada e saida utilizados pelos algoritmos. A classe Tarefa,
relaciona-se também com uma classe Servico, que por sua vez esta relacionada a uma
classe Servidor. Estas classes modelam os sitios remotos, onde uma Tarefa pode possuir
vérios servigos Web (classe Servico) que a implementam. Os servigos Web podem estar
hospedados em varios sitios de processamento (classe Servidor). A classe Servidor possui
o atributo tipo para identificar se uma instancia de servidor é do tipo processamento (que
hospeda somente servigos), armazenamento (que hospeda somente dados) ou ambos.

Um workflow executdvel (instancia da classe Instancia Workflow) representa um
workflow que pode ser executado. Note que um workflow executavel pode representar um
workflow que foi redefinido (processo de pré-execugao) mas que ainda nao iniciou a sua
execucao, um workflow que esteja sendo executado ou, ainda, um workflow que tenha sua
execucao concluida. Os workflows executaveis, modelados pela classe Instancia Workflow,
ao serem executados instanciarao os servicos Web que implementam as tarefas. Estas
instancias de servicos Web sao modeladas pela classe InstanciaTarefa. Num workflow,
seja abstrato ou executavel, as tarefas ou instancias de tarefa, devem seguir as regras de
encadeamento especificadas. Neste encadeamento, os dados produzidos por uma tarefa
sao consumidos pela tarefa seguinte. Essa propriedade é modelada pelo relacionamento
entre as classes InstanciaTarefa e DadoTarefa. Como uma tarefa pode receber mais de
um parametro de entrada, a classe OrdemParametro contém a ordem em que os referidos
dados sao passados como parametro. Um workflow produz também um resultado final,
representado pela classe DadoWorkflow. As classes DadoWorkflow e DadoTarefa sao
especializacoes da classe Dado, que modela todos os dados produzidos pelas execugoes
dos workflows.

A parte do metamodelo de dados que representa as informacgoes hospedadas nos sitios
de armazenamento de dados € ilustrada na figura 3.4. As classes: Servidor, Servico, Dado
e DadoTarefa apresentam no contexto do sitio remoto a mesma modelagem explicada no
metamodelo de dados do repositério central. No contexto do sitio de armazenamento, o
metamodelo insere as classes AreaArmazenamento e DataContainer, que serao detalhadas

a seguir.
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FIG. 3.4: Metamodelo de dados, sitios remotos

A classe AreaArmazenamento modela as possiveis dreas de armazenamento disponiveis
nos sitios remotos. Quando uma instancia da classe Servidor for do tipo armazenamento
(ou do tipo processamento e armazenamento), a instancia dispord de &reas de
armazenamento para armazenar localmente os dados. A classe DataContainer modela
o recurso de reserva prévia de espaco para o dado que ainda serd produzido. Uma vez
produzido o dado, a reserva prévia de espaco é excluida, liberando o recurso alocado para
receber a informagao definitiva. As instancias de DataContainer possuem uma etiqueta
de tempo para a expiragao. KEsse recurso garante que, se por qualquer motivo o dado
nao seja produzido no limite de tempo estabelecido, a reserva prévia de espaco liberard o

espaco alocado para outros processos.

3.3 DETALHAMENTO DA ARQUITETURA D-BIOFLOW

Nesta segao serao detalhados os modulos apresentados na segao 3.1. As subsecoes 3.3.1,
3.3.2 e 3.3.3 abordam os médulos do Gerente de Workflows, as segoes 3.3.4, 3.3.5 e 3.3.6

tratam dos moédulos dos sitios remotos.

3.3.1 MODULO DE SERVICO DE BD

Este médulo é responsavel pela alimentacao do Repositorio Central de Dados.
Quando forem inseridos/modificados dados referentes as tarefas, servidores e servigos
Web, o servico de BD atualizard o Repositério Central de Dados, nas suas areas
de metadados de workflows e descritores dos sites. Quando sao registrados workflows
abstratos, bem como quando sao solicitadas execucoes de workflows, o servico de BD

interage com a base de workflows do Repositéorio Central de Dados. Quando a
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execucao de um workflow é finalizada, os dados finais resultantes do processamento, bem
como o log de execucgao sao armazenados nas bases de resultados dos experimentos e logs
de execucao, respectivamente. Em determinadas janelas de tempo, um processo batch do
gerente de workflows copia os dados intermediarios, produzidos pelas execucoes finalizadas

dos workflows, para a base de dados intermedidarios do repositério central de dados.

3.3.2  MODULO DE DEFINICAO

O médulo de Definigao apdia o cientista na definicao dos workflows, isto é, na definigao
das tarefas que os compoem. O mddulo de Definigao, com base em informacoes trazidas
do Repositério Central de Dados pelo médulo Servico de BD, prové o usuério
com uma descricao de todas as tarefas catalogadas no Repositério Central de Dados.
Desta forma o cientista constréi o workflow abstrato, com auxilio de uma ferramenta de
construcao de workflows. O workflow definido sera constituido apenas pela organizacao
légica das tarefas, sem a implementacao efetiva das tarefas, isto é, sem a associacao das
mesmas com os servigos que as implementam. FKEste workflow é, portanto, abstrato, e
nao pode ser executado. Finalizada a construcao do workflow abstrato, o cientista deve

registra-lo no repositério central, e para isso conta com o médulo Servigo de BD.

3.3.3 MODULO DE EXECUCAO

Uma vez registrado no repositério central, um workflow abstrato fica disponivel para
ser executado. O cientista pode entao selecionar o workflow abstrato, dentre os
disponiveis, e solicitar uma execucao do mesmo. A execucao pode ser completa, quando
o cientista fornecer o conjunto de dados de entrada, ou parcial (quando um workflow
é executado a partir de determinada tarefa, reaproveitando os dados produzidos em
execugoes anteriores). Quando a execugao de um workflow abstrato é solicitada, o
moédulo de Pré-Execucao é acionado. O modulo de Pré-Execucao redefine o workflow
abstrato (selecionado para execucao) inserindo os servigos Web reais que implementam as
tarefas definidas, no momento de construcao do workflow, e insere também servigos Web
necessarios para o gerenciamento distribuido dos dados intermedidrios, bem como servigos
para monitorar a execucao distribuida do workflow. Assim, o mdédulo de Pré-Execugao
redefine o workflow abstrato produzindo um workflow executavel. Gerado o workflow
executavel, o mdédulo de Execucao gerencia a execucao do workflow, interagindo com o

sistema de geréncia de workflow apropriado.
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As decisbes tomadas pelo médulo de Pré-Execucao quanto a insercao de servicos para
alocacao dos dados intermediarios sao tomadas mediante a combinacao dos dados do
repositorio central de dados (descritos segundo o metamodelo detalhado na se¢ao 3.2),

com os resultados calculados por um modelo de custos (detalhado na se¢ao 3.4).

3.3.4 SITIO REMOTO - MODULO SA

Na arquitetura proposta, todos os sitios remotos sao previamente cadastrados no
repositorio central de dados, onde sao catalogadas informacoes quanto aos servicos Web
que hospedam e quanto a sua finalidade, isto é, se é um sitio de processamento, onde
apenas se hospedam servigcos Web, ou se é um sitio exclusivo para armazenamento de
dados, ou ainda, se é um sitio hibrido, que atende ambas as finalidades. Porém estas
informacoes precisam ser atualizadas de tempos em tempos.

O médulo SA (Servigo de Administragao), prové informagoes administrativas - como
disponibilidade, espago disponivel, permissionamento, etc.- ao Gerente de Workflow.
Na etapa inicial do pré-processamento, o Gerente de Workflow interage com o médulo
SA dos servidores de armazenamento, identificando quais servidores de armazenamento
do ambiente possuem espaco suficiente para o dado. Para estimar o tamanho do
dado, o médulo de pré-execugao utiliza o metamodelo (secao 3.2, classe DataType).
Neste momento também sao verificados os aspectos de disponibilidade e permissao de
acesso. Identificado o subconjunto de servidores candidatos, o mdédulo de pré-execucao
calcula qual servidor representara a melhor alternativa de armazenamento. O gerente de
workflows requisita a reserva de espago (instancia um DataContainer, conforme descrito
na segao 3.2) ao médulo SA do servidor escolhido e continua o processamento para as

tarefas seguintes.

3.3.,5 SITIO REMOTO - MODULO BD

O modulo BD, é responsavel pela persisténcia e recuperacao local da informagao, quando
o sitio em questao for de armazenamento. Durante a execucao de um workflow, ao
término do processamento de cada tarefa, os dados intermediarios sao encaminhados para
o armazenamento. Quando o cientista solicita uma execucao parcial, parte dos dados de
uma execuc¢ao antiga do workflow em questao sao reaproveitados. Desta forma, os dados
necessarios sao requisitados, para recuperacao, aos respectivos servidores para iniciar a

execucao do workflow a partir da tarefa solicitada pelo cientista.
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3.3.6 SITIO REMOTO - MODULO SERVICO DE WORKFLOW

O Servico de Workflow realiza as interacoes necessarias entre o gerente central e os
servigcos de processamento do sitio, servico de BD e demais sitios de processamento.
O Servico de Workflow prové a interface para as requisi¢oes de armazenamento e
recuperacao de dados, interagindo com o moédulo de BD. Quando um dado é persistido
(através da chamada ao servico Web de armazenamento de dados do sitio remoto), o
Servico de Workflow comunica ao gerente de workflow o LLSID correspondente. Quando
solicitada a recuperacao do dado, para um servico de processamento local ou remoto, o
servico de workflow interage com o servigo local de BD, de forma a enviar o dado ao

servigo requerente.

3.4 MODELO DE CUSTO DE EXECUCAO DE WORKFLOWS EM AMBIENTES
DISTRIBUIDOS

Conforme discutido previamente, a distribuicao dos dados intermediarios de um workflow
envolve um Problema de Alocacao de Dados. No capitulo 2 foi mostrado que, no dominio
de Sistemas de Bancos de Dados Distribuidos (SBDD), diversos aspectos sao considerados
na definicao de um projeto de alocagao de dados. No dominio de Workflows Distribuidos,
podem-se acrescentar novos aspectos para apoiar a construgao de um projeto de alocagao
para os dados intermediarios dos workflows. Essa secao propoe um modelo de custo que
considera aspectos dos dominios de SBDD e de workflows distribuidos, para estimar o
custo de execucao de um workflow em um ambiente distribuido.

O modelo de custo proposto serd aplicado para orientar o projeto de alocagao dos
dados intermediarios gerados por cada servico durante a execucao de um workflow,
visando reduzir o tempo total de execugao dos workflows através da reducao dos custos de
transferéncia de dados entre os servigos. O modelo de custos proposto considera diversos

parametros, agrupados em:

e Rede: Constitui o custo de transferéncia de uma unidade de dado entre os sitios
da rede. E representado por uma matriz CTR, onde ctr; ; é o custo de transferir
um dado do sitio s; para o sitio s;. Para simplificar o problema, CTR é uma matriz

simétrica onde ctr;; ¢ igual a 0;

e Armazenamento: Constitui o custo envolvido para armazenar o dado em um
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determinado sitio de armazenamento. E representado por um vetor CARM, onde

C'ARMTi] representa o custo para se armazenar o dado no sitio i;

e Leitura: Custo envolvido na leitura do dado que esteja armazenado em um
determinado sitio de armazenamento. E representado por um vetor CREC, onde
C'RECi] representa o custo para se recuperar o dado que estd armazenado no sitio

L

Considerando estes parametros, define-se uma funcao de custo a partir da qual pode-se
estimar o custo para se armazenar um dado d nos sitios de armazenamento disponiveis.
Considere um workflow constituido pelo conjunto encadeado de tarefas T' =tq, to, ts3, ..., tim,
onde t;;1 representa a tarefa sucessora de t;, 0 < ¢ < m. O ambiente de execugao é
constituido por um conjunto de servidores remotos S = si, S9, S3, ..., S,, onde cada s;
pode ser um servidor de processamento, armazenamento ou ambos. Cada servidor de
processamento s, s € S, hospeda um conjunto definido de servicos que implementam um
subconjunto das tarefas de 7. Define-se a fungao Srv(t), que retorna um conjunto S’
(S" C S) de servidores remotos que hospedam os servigos que implementam a tarefa ¢.

Considere K = kq, ko, k3, ..., ks, 0 conjunto de todos os servidores de armazenamento
do ambiente com espago disponivel para armazenar o dado d. Para cada tarefa t; € T. A
funcao de custos deve calcular os custos envolvidos para armazenar o dado d no servidor
k,, 1 <y < s e retornar k, que represente o custo minimo. Assim, a funcao de custos ¢
definida conforme na equacao 3.1:

Ve e S, onde S' = Srv(t;),

Yw e W , onde W = Srv(tiyq),

(Ctr(z, ky,d) + Ctr(ky,w,d) + Carm(k,, d) + Crec(k,,d)) (Equagao 3.1)

A funcao Ctr(s;, s;+1,d) representa o custo de transferéncia do dado d, em pacotes de

dados, do servidor s; para o servidor s;;; é definida como:

C’tr(si, Sit1, d) X CTR[Z] [Z + 1]

d
~ PCT_DATA
Onde:
PCT_DATA = Tamanho do pacote padrao de dados na rede.
As fungdes Carm(k,,d) e Crec(k,,d) representam os custos de armazenamento e
recuperagao do dado d no servidor k,. Desta forma, as funcées Carm(k,, d) e Crec(k,,d)

sao definidas como a seguir.

o4



d

Carm(ky, d) = m X CARM[ky]
d
CT€C(l€y, d) = m X CREC[ky]

O modelo de custos apresentado nesse trabalho considera que o tempo total de
execucao de um workflow é composto pela soma dos tempos de execugao de cada tarefa
mais o tempo necessario para transferir os dados entre cada par de tarefas subseqiientes,
considerando o custo de persisténcia dos dados intermedidrios. Desta forma, o tempo de
execucao de um workflow pode ser representado como uma funcao crescente.

A alocacao de dados intermediarios de um workflow pode ser encarada como um
projeto de alocacao de dados. Neste caso, utilizando a funcao de custos definida na
equacao 3.1, serd encontrado um plano de alocagao de dados intermediarios que represente
a melhor alternativa de armazenamento, conforme os critérios discutidos anteriormente.
Porém, num ambiente com grande nimero de servidores, o numero de possibilidades a
serem analisadas para escolha do plano de alocacao de dados pode ser substancialmente
grande. Neste cendrio, a funcao definida na equacao 3.1 analisara todas as combinacoes
possiveis de servidores de processamento e armazenamento, o que pode demandar um
custo computacional inviavel.

Em cendrios complexos, portanto,uma alternativa para reduzir o custo computacional
envolvido na construcao de planos de alocacao de dados seria restringir o espago de busca.
Essa alternativa levard a construcao de planos de alocagao de dados satisfatérios, porém
nao otimos, num tempo computacional vidvel. O espaco de busca pode ser restringido
através da insercao de heuristicas no modelo de custos utilizado.

No contexto deste trabalho, workflows de bioinformaética, é caracteristico a repeticao
freqiiente de combinacoes de tarefas, bem como a existéncia de workflows derivados,
conforme discutido no capitulo 2. Um workflow pode possuir varios niveis de derivacao.
Considere, por exemplo, um workflow w1l composto pelo encadeamento das tarefas
T1— > T2— > T3— > T4. Define-se um workflow w2 constituido pelo encadeamento de
tarefas T1— > T2— > T3— > T5— > T6, derivado do workflow w1. Pode-se definir um
workflow w3, constituido pelas tarefas T1— > T2— > T3— > T5— > T6— > T7, que é
derivado de w2. Como o workflow w2 é derivado de w1, entdao w3 também sera derivado
do workflow wl. Desta forma, uma execucao do workflow w3 pode aproveitar dados de

execugoes anteriores dos workflows wl e w2.
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Desta forma, escolheu-se identificar a existéncia de workflows derivados e, dentre os
workflows derivados, a associacao freqiiente de pares de tarefas. Pode-se ainda considerar
a freqiiéncia de execucao dos workflows, induzindo o modelo a aproximar os dados dos
servidores que hospedam as provaveis tarefas consumidoras. Essas alternativas podem
levar a uma decisao ruim para a execucao corrente, mas objetiva-se obter significativa
melhora global.

Assim, no modelo de custos proposto, passa-se a inserir a fungao Consumer(t;,n)
que retorna, quando houver, as n tarefas que foram definidas com maior freqiiéncia como
consumidoras de t;, ordenadamente. A funcao de custos ficard entao definida como:

Ve e S, onde S" = Sru(t;),

Vh € H, onde H = Consumer(t;,n),

Vz € Z, onde Z = Srv(h),

Min(Ctr(z, ky, d) + Ctr(ky, z,d) + Carm(k,, d) + Crec(k,, d)) (Equagao 3.2)

3.5 CONSIDERACOES FINAIS

Neste capitulo foi proposta uma abordagem para distribuicao de dados em workflows de
bioinformatica. A abordagem contempla de forma adequada a semantica distinta entre
workflows abstratos e executdveis. A separacao entre tais conceitos permitiu executar
atividades de projeto de distribuicao dos dados intermediarios de um workflow em tempo
de pré-execucao, a partir da especificagao do workflow abstrato ja existente. Da mesma
forma, a andlise da seqiiéencia de tarefas previstas para um workflow abstrato permite
identificar oportunidades de reuso de dados intermediarios persistentes, contribuindo para
a reducao do tempo de execugao dos workflows através da re-execucgao parcial.

A arquitetura apresentada insere um maédulo de pré-execucao, responsavel por redefinir
os workflows abstratos em workflows executaveis que contenham a especificacao do
servidor onde os dados intermediarios de saida de cada tarefa devem ser armazenados.
Deve-se destacar que a abordagem proposta € genérica, podendo ser integrada aos
principais sistemas de geréncia de workflows cientificos existentes. Para suportar a
execucao distribuida, foi apresentado um metamodelo de dados que descreve informagoes
de apoio tanto para o gerente central de workflows quanto para os servidores remotos
de dados. Por tltimo, foi apresentado um modelo de custos para workflows cientificos
distribuidos, bem como algumas caracteristicas dos workflows de bioinformatica que

podem ser aproveitadas na forma de heuristicas para restringir o espaco de busca para
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obtenc¢ao de um plano de alocacao de dados intermediarios satisfatério.
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4 PROTOTIPO E-BIOFLOW

No capitulo 3 foi apresentada uma abordagem para geréncia da distribui¢ao de dados
em workflows de bioinformatica, com apresentacao de uma arquitetura, um metamodelo
de dados e uma funcao de custos. Baseado nessa proposta foi desenvolvido o protétipo
e-BioFlow, que além de possibilitar a execugao de workflows com suporte a geréncia
distribuida dos dados intermediarios, simplifica os processos de definicao e execucao -
completa ou parcial - de workflows.

O e-BioFlow foi concebido para poder funcionar integrado a sistemas de geréncia
de workflow que suportem tarefas implementadas como servicos Web e cujas maquinas
de execucao suportem chamadas de execucao de workflows em background. No estagio
atual deste trabalho, o e-BioFlow funciona integrado apenas ao Taverna. O e-BioFlow
foi concebido, prevendo a segregacao de usuarios por perfil de trabalho: administrador e
cientista. O usuario administrador é responsavel pela manutencao dos cadastros de base,
tais como: usudrios, tarefas, servidores e servicos Web. O usudario cientista é aquele que
cria, registra e executa os workflows.

Este capitulo descreve o e-BioFlow, seu desenvolvimento, seu modo de funcionamento
e suas funcionalidades para prover o gerenciamento distribuido de dados dos workflows.
Na secao 4.1 ¢é apresentada a arquitetura do e-BioFlow, bem como as tecnologias
utilizadas no seu desenvolvimento. Na secao 4.2 é apresentado o funcionamento do e-

BioFlow. Na secao 4.3 sao apresentadas as interfaces do e-BioFlow.

4.1 IMPLEMENTACAO

Construido utilizando tecnologias abertas e componentes gratuitos, o e-BioFlow foi
desenvolvido em Java versao 1.6 *. O servidor de aplicacoes utilizado foi Apache Tomcat
versao 5.5.23 °, para gerenciar o funcionamento dos servicos Web foi utilizado o Apache

Axis versao 1.4 . Para a camada de persisténcia foi utilizado o SGBD MySQL versao

4http:/ /www.javasoft.com
Shttp://tomcat.apache.org
Shttp://ws.apache.org/axis/
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FIG. 4.1: Arquitetura de componentes

5.0.41 7. A arquitetura de componentes é ilustrada na figura 4.1.

O e-BioFlow foi construido utilizando o padrao MVC (Model View Controller). A
camada de visao foi desenvolvida em JSP (Java Server Pages), a camada de controle foi
implementada através de um Servlet que recebe as requisi¢coes do navegador do cliente
e realiza chamadas as classes de modelo. Para interagao com a camada de persisténcia
(SGBD MySQL) foram utilizados padroes DAO (Data Access Object) e Abstract Factory
(GAMMA, 1994).

Para implementagao inicial do e-BioFlow, foi escolhido o sistema de geréncia de
workflows Taverna, versao 1.6.2. A escolha deveu-se ao fato de o Taverna apresentar alguns
recursos que facilitaram a sua integracao ao e-BioFlow e gerenciamento de execugao dos
workflows. Tais recursos sao: possibilidade de execucao de workflows em modo linha
de comando (shell) e geracao de relatério de execucao de workflows. A possibilidade de
realizar execugoes de workflows por de linha de comando é uma caracteristica fundamental
para o funcionamento do e-BioFlow, visto que é dessa forma que o mesmo interage com
a maquina de execucao; o relatério de execucao de workflows é utilizado para captura de
informagoes da execucao, dentre as quais pode-se destacar o tempo de execucao de cada
tarefa e o estado final da execucao do workflow.

O e-BioFlow pode ser estendido para funcionar junto a outros sistemas de geréncia

de workflows que possuam os mesmos recursos supracitados. Para isso devem ser

"http://www.mysql.com
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FIG. 4.2: Arquitetura funcional e-BioFlow

puklic class Services
i
public  String concat{ String inputl , String input2 )
{
String saida_1 = null;
return saida_1;

b

public String toupper{ String input )
{

gtring saida 1 = null;

return saida 1;

}
FIG. 4.3: Exemplo de conteiddo do servico Web Services

implementados os componentes de codigo necessarios para redefinir os workflows de acordo

com a nova linguagem de definicao.

4.2 FUNCIONAMENTO DO E-BIOFLOW

A arquitetura funcional (implementada) do protétipo e-BioFlow, é apresentada na figura
4.2. A seguir ilustramos o funcionamento desta arquitetura, descrevendo em mais detalhes
como os moédulos interagem.

O moédulo de definicao apdia o cientista no processo de definicao do workflow abstrato.
Periodicamente, o e-BioFlow realiza a leitura de todas as tarefas, que foram previamente
cadastradas pelo usudrio administrador, no repositério central de dados (repositério de
metadados de workflows, vide figura 3.1 do capitulo 3) e constréi um grande servigo Web,
denominado Services, contendo uma representagao vazia das tarefas. O servico Web
Services conterda uma funcao para cada tarefa registrada. Uma vez gerada, a nova versao
de Services é automaticamente publicada, neste momento o componente Axis (vide figura
4.1) gera um novo arquivo WSDL, contendo uma operagao para cada tarefa. Um exemplo
do conteudo do servico Web Services é mostrado na figura 4.3.

No exemplo da figura 4.3, o repositério central de dados possui apenas duas tarefas
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Concat ToUpper Saida

FIG. 4.4: Workflow Abstrato W

cadastradas: concat e toupper. Ambas sao representadas através de funcées com diretiva
publica de acesso. O conteudo de cada funcao possui apenas a inicializacao de uma
variavel e comando de retorno. A funcao deve retornar um dado do tipo definido como
resultado da tarefa no repositério central de dados.

O cientista constréi um workflow abstrato com auxilio de uma ferramenta de
construcao de workflows, como o editor grafico do Taverna por exemplo. Na construcao
do workflow abstrato, o cientista encadeia as tarefas apontando-as para o servico Web
Services. Ao final, todas as tarefas do workflow abstrato apontarao para o mesmo servigo
Web, diferenciando-se apenas pela operacao escolhida.

Considere como exemplo um workflow W,; composto por duas portas de entrada
de dados, uma porta de saida para o resultado final e 2 tarefas, denominadas concat e
toupper, respectivamente. Um esquema do workflow abstrato W,; é ilustrado na figura
4.4.

Um trecho do workflow abstrato W,;, definido na linguagem SCUFL, ¢ ilustrado na
figura 4.5.

O moédulo de execucao ¢ dividido em dois submddulos: Pré-Execucao e Engine de
Execucao. O médulo de Pré-Execucao recebe um workflow abstrato como parametro e
retorna um workflow executdavel. A redefinicao - transformacao - de um workflow abstrato
em um workflow executavel, consiste na substituicao dos servigos Web, de abstratos para
fisicos, bem como a insercao de novos servicos Web para gerenciar o armazenamento e
execucao distribuidas. O processo de redefinicao serd detalhado a seguir.

Considere que as tarefas concat e toupper sao implementadas pelos servigos Web WS1
e WS2, respectivamente. Considerando que um mesmo servico Web pode estar replicado
em muitos servidores e visando encontrar as melhores alternativas de armazenamento, o
e-BioFlow seleciona, dentre os servidores de armazenamento do ambiente, os servidores

que possuem espaco disponivel necessario para armazenar o dado produzido por cada
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<g:processor name="concat ">
<g:arbitrarywsdl>

“<ziwsdl>
http:fflocalhost:8080/imefservicesfServrices.jws?wsdl

</ =rwedl>
<goperationreoncat</s: operation>
</grarbitrarywsdl>
</=:processors
<g:processor name="toupper”l>
<z:arbitrarywsdl>
<Erwedls
http:fflocalhost: 8080 /imefservices/Serrices . jus?wsdl
</zrwsdl>
<g:operatlion>toupper</s:operationl
</zrarbitrarywsdl>
</=z: processor>
<z:link source="Seguencial” =ink="concat:inputi1" />
<=z:1link source="Segquencia?" =ink="concat:input2" />
<=:1link source="concat:concatReturn” =ink="toupper:input"” />
<=z:1link source="toupper:toupperReturn” =ink="Resultado" /-
<Z:iZSource name="Segquencial” S+
<g:gource name="Segquencia2” /i
<=:zink name="Resultado” /3>

FIG. 4.5: Trecho de workflow abstrato definido em SCUFL

Sore
Datal

Saida

FIG. 4.6: Workflow executavel W,;, workflow com servicos de dados

tarefa. Para isso é estimado o tamanho produzido por cada tarefa, utilizando os dados
da classe DataType do modelo de dados (segao 4.3). O e-BioFlow busca, utilizando a
fungao de custo definida no capitulo 3 (Fungao 3.2, secao 3.4), para cada par de tarefas
origem-destino, a melhor combinacao de servidores que hospedem tanto as tarefas de
origem e destino quanto o servidor de armazenamento. Identificados os servidores, o e-
BioFlow repete o processo, sucessivamente, para as tarefas seguintes até a tultima tarefa
do workflow. Finalizada essa etapa do processo de redefinicao, um esquema do workflow
W,1 se apresenta conforme mostrado na figura 4.6.

O armazenamento distribuido ocorre através da associacao dos servicos Web de dados
as saidas dos servicos Web que implementam as tarefas. Cada sitio de armazenamento
disponibiliza os servicos StoreData e GetData, responsaveis pelo armazenamento e

recuperacao de dados, respectivamente. O servico Web StoreData recebe o dado a ser
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“g:processolr nams="concat" >
<z:arbitrarywsdl>

<grwadl >
http:fflocalhost:8080fimefservicesfServices. jwsiwsdl

<fziwedls
<g:operation>eoncat</=: operation>
</zrarbitrarywsdl>
</=:processors
“g:procezsolr name="toupper ">
<z:arbitrarywsdl>
<miwedls
http:f/localhost:8080fimefservicesfServices. jJws?wsdl
</ziwsdl>
<s:operation>toupper</s:operationi
</=rarbitrarywsdls
</=iprocessor
<z:link =ource="Segquencial” =ink="concat:inputl” />
<z:link =ource="Segquencia?” =ink="concat:input2" />
<=:1link source="concat:concatBReturn” =ink="toupper:input” />
“z:1link Zource="toupper:toupperReturn” =ink="Resultado” /3>
ZZ:=ouUrce name="Segquencial”™ />
<g:=ource name="Sequencia?” />
<=:z3ink name="Resultado" /3>

FIG. 4.7: Trecho de workflow executavel W,;, arquivo SCUFL

persistido como parametro e retorna o LSID referente ao dado que foi persistido. O servigo
Web GetData recebe o LSID referente ao dado requerido como parametro e retorna o dado
propriamente dito. A persisténcia dos dados nos servidores remotos é feita via replicagao
do dado, isso ocorre para que o armazenamento dos dados nao impacte a execucao do
workflow. O trecho de um arquivo em SCUFL é mostrado na figura 4.7.

Neste momento o workflow W, esta apto para a execugao com armazenamento
distribuido porém, faltam informagoes ao gerente de workflows. Para dar suporte a
proveniéncia de dados e recursos, como a re-execucao parcial por exemplo, o gerente
de workflows precisa saber quais dados foram produzidos por quais servicos Web, em
cada execucao do workflow, dada uma entrada de dados. Desta forma, uma estrutura
de captura de dados da execucao deve ser acrescentada ao workflow. O e-BioFlow
acrescenta uma estrutura de coleta de dados da execucao distribuida, composta por uma
porta de entrada de dados WI e chamadas ao servico Web WorkflowService, publicado
no gerente de workflows. A porta WI é utilizada para passar o id da instancia do
workflow como parametro, o servico Web WorkflowService registra os dados produzidos
por cada servico Web. Para isso, WorkflowService recebe como parametro o id da instancia

corrente, a identificacao do servico Web e o LSID do dado gravado pelo servico StoreData.
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Saida :

FIG. 4.8: Workflow executavel W,;, com estrutura de gerenciamento de execucao

A figura 4.4 ilustra o estado final do workflow Wel.

Finalizada a etapa de Pré-Execucao, o workflow executavel construido é enviado ao
moédulo Engine de Execugao para realizar a sua execugao. O mddulo de Engine de
Execucao realiza a chamadas em background para o sistema de geréncia de workflows
selecionado. Conforme dito anteriormente, na atual implementacao do e-BioFlow, o
sistema de geréncia execugao de workflows é o Taverna, podendo ser estendido para
novos sistemas. O Engine de Execucao recupera os dados de entrada do workflow,
armazenados no Repositorio Central de Dados, realiza os ajustes de formato
necessarios para o sistema de geréncia de execucao selecionado e inicia a execucao do
workflow via chamada em background. Finalizada a execucao do workflow, sao coletados
os dados do log de execugao e resultado final, que sao armazenados no Repositério

Central de Dados.

4.3 MODELAGEM DE DADOS

O e-BioFlow possui um repositério central de dados, baseado no metamodelo de dados
apresentado no capitulo 3 (secdo 3.2). Para implementagao, alguns ajustes foram
realizados visando simplificar a construcao inicial do e-BioFlow. As figuras 4.9 e
4.10 apresentam os esquemas utilizados para o gerente central e servidores remotos de
armazenamento, respectivamente.

Como o e-BioFlow foi projetado para suportar multiplos engines de execugao de
workflows, conseqiientemente com linguagens de definicao diferentes, a classe Workflow
recebeu o atributo type para que os workflows abstratos possam ser classificados de acordo

com a linguagem de definicao. No estagio atual, o e-BioFlow reconhece e classifica
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FIG. 4.9: Modelo de dados gerente de workflows

workflows definidos em SCUFL. O atributo original foi acrescentado para identificar uma
possivel relacao entre workflows derivados e originais. Quando um workflow é derivado
de outro, o atributo original contém o id do workflow a que se refere. Quando o workflow
nao derivar de nenhum (workflow semente) o atributo original possui valor 0. A classe
TaskInstance,que representa as instancias de execucao de cada servico, recebeu o atributo
sequence para identificar o ponto do encadeamento o qual a referida execucao representa.
A classe WorkflowInstance, que representa as instancias do workflow, recebeu o atributo
status. O campo status registra o estado de execugao do workflow. Quando um workflow
encerra o processo de pré-execugao fica em estado Ready(RD), quando sua execugao é
efetivamente iniciada seu estado é modificado para Execute(EX). Finalizada a execugao,
o estado do workflow pode ser atualizado para dois estados Successfull(SC) ou Error(ER).

O relacionamento entre as classes Task e DataType, foram modelados de forma que
uma tarefa possa receber um ou mais tipos de dados, mas as tarefas s6 podem produzir
dados de um tipo. A classe DataType recebeu um atributo label que contém um tipo
primitivo de dados que é utilizado na construcao do servico Web Services (descrito na

segao anterior).
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FIG. 4.10: Modelo de dados servidores remotos
4.4 INTERFACES DO E-BIOFLOW

Um usuério de perfil cientista realiza trés atividades no ambiente proposto: definicao
do workflow abstrato, registro de um workflow abstrato e solicitagao de execucao dos
workflows. A definicao do workflow abstrato é realizada com auxilio de uma ferramenta
de construgao de workflows, como o editor grafico de workflows do Taverna, por exemplo.
O registro do workflow abstrato e as solicitagoes de execucao sao realizadas no e-Bioflow.
Podem ser feitas execugoes totais ou re-execugoes parciais. Uma execucao ¢ total quando
ocorre a partir da primeira tarefa com carga de dados de entrada via upload. Numa re-
execucao parcial, o cientista escolhe uma instancia do workflow e solicita a sua execucao a
partir de uma determinada tarefa. Um usudrio de perfil administrador é responsavel pela
manutenc¢ao dos cadastrados de infra-estrutura do e-BioFlow, tais como usuarios, tarefas,
servidores e servicos Web. Esta secao apresenta as principais interfaces implementadas
do e-BioFlow. As subsecoes 4.4.1, 4.4.2 e 4.4.3 apresentam as principais interfaces do

usuario cientista.

4.4.1 DEFINICAO DE WORKFLOW ABSTRATO

Nessa interface o usudrio cientista cria um workflow abstrato, definindo apenas a
organizacao das tarefas. Para isso utiliza-se uma ferramenta de criagao de workflows, um
editor grafico por exemplo. As tarefas sao representadas como servicos Web que devem
ser configurados para o servico Web Services, publicado pelo e-BioFlow, diferenciando-
se pela operacao a ser realizada. Ao final dessa etapa tém-se um workflow abstrato
composto apenas pelo encadeamento das tarefas, que apontam para um mesmo servigo
Web. A construgao de um workflow abstrato com o editor grafico do Taverna é mostrado

na figura 4.11.
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FIG. 4.11: Editor grafico do Taverna

No editor grafico do Taverna, os servigos disponiveis aparecem na parte superior
esquerda da tela. Quando inserido no arquivo de configuracao, mygrid.properties, o
servico Web Services torna-se disponivel na paleta de servicos. O cientista procede entao
a montagem do workflow abstrato. O frame a direita mostra a representacao grafica do
encadeamento das tarefas. No exemplo da figura 4.11, é ilustrada a construcao de um

workflow abstrato composto por duas tarefas: concat e toupper.

4.4.2 REGISTRO DE WORKFLOW ABSTRATO

Para o cientista registrar o workflow abstrato no repositério central do e-BioFlow, na
tela de registro do workflow abstrato (figura 4.12), o cientista deve informar: o arquivo
do workflow, um nome tunico para o workflow e o workflow origem, caso se trate de uma
derivacao. O e-BioFlow suporta apenas um nivel de derivacao de workflows, isto é, o

e-BioFlow nao reconhece miltiplos niveis de derivagao para efeitos de reaproveitamento
de dados.

4.4.3 SOLICITACAO DE EXECUCAO

Quando ¢ solicitada uma execucao de um workflow abstrato, o mesmo é recuperado
do repositério central e passa entao por uma etapa de pré-execucao, onde o workflow

abstrato sera redefinido, gerando um workflow executavel, que serda entao encaminhado
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Arquivo do workflow abstrato:

Workflow derivado de: [— v

Digite wm nome para o workflow:

[ Limpar ][ Enwiar ]

FIG. 4.12: Tela de registro de workflows abstratos no e-BioFlow

para execucao. O usudrio cientista deve primeiro selecionar qual workflow deseja executar.

Na tela mostrada na figura 4.13, seleciona-se o workflow SubGarsa.

Selecione o worldlow a ser executado:  SubGarsa v |

[ Limpar ” Enviar ]

FIG. 4.13: Selecao de workflows

Selecionado o workflow, o usuério deve selecionar o tipo de execucao que deseja fazer,

se uma execucao total ou re-execucgao parcial, como ilustrado na figura 4.14.

Worldlow Selecionado: SubGarsa

Opedes:
Execucio Completa
Ee-execuciio Parcial

FIG. 4.14: Selecao de workflows

Caso deseje realizar uma execucao total, o usudrio devera realizar o upload do arquivo
de entrada de dados e iniciar a execucao do workflow, conforme ilustrado na figura 4.15.

O arquivo de entrada de dados consiste de um arquivo XML construido pelo cientista
seguindo o esquema mostrado na figura 4.16.

Um exemplo de arquivo de entrada de dados para o esquema acima é mostrado na
figura 4.17.

Quando o cientista fornece o arquivo de entrada de dados, o e-BioFlow realiza o
processamento do arquivo. Em primeiro lugar separa os dados de entrada do workflow

e cria instancia da classe Data para armazenar no repositério de dados (de acordo com
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Wotldlow Zelecionade: SubGarsa
Fapa upload do arquive de entrada de dados: | ‘[ Arguiva...

FIG. 4.15: Carga do arquivo de entrada de dados e inicio da execugao

<?¥ml wversion="1.0"7>
<x@iachema xmlnaixs="http://vww. w3 ,.org/ 2001/ XMLSchema™
targetNameapace="http://vww.e-bhioflow.org"
®mlns="http://wuw.e-bioflow.org™
elementFormbefault="gqualified">
<Haielemsnt name="workflow >
“Hs:complexType:
<HS I SequUence:
<Hmielement names=Tinput’s
“Hs:complexType:
<HS I Sequence:
<xa:element name="portNeame" type="xs:atring"/ />
<ws:element name="datca" type="xs:scring”/>
</ ¥ 3equencex
</usicomplexTypes>
“/xs:element >
</wzisequencesr
</waicomplexTypes>
“/xs:elements>
</ x3:schemasx

FIG. 4.16: Exemplo de um esquema xml para o arquivo de entrada de um workflow

<Paml version="1.0" encoding="150-B859-1" 7>
oworkflow xmins xsi="http:/ /www.w3.org/ 2001 /XMLSchema-instance” xsi:noNamespaceSchemalocation="inputschema.xsd™ >
- <Iinput
<porthame=Sequencial </portiame =
<data>AACCTGTAATTCAA </ datax
<nput>
- =CII1|,'.J'. &
<porthame>Sequencial </porthame >
<data>TTGCATGACCCCGGGGGATTY </datax
<mput>
<workflow>

FIG. 4.17: Exemplo de arquivo de entrada de dados
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o modelo de dados da secao 4.3). Depois, associa os dados recém armazenados as suas
respectivas portas (indicadas pela tag portName) de entrada do workflow.

Caso o cientista deseje realizar uma re-execucao parcial, ele devera selecionar uma
instancia do workflow e indicar a partir de qual tarefa a execugao sera reiniciada, conforme

mostrado na figura 4.18.

Wotlflow Selecionads: SubGarsa
Selecione a mstancia para re-executar ;| Mon Apr1410:45:01 BRT 2008 v

Selecione a patrtir de qual tarefa miciara a re-execucio: | toupper (Maiusculas) d

Erwiar

FIG. 4.18: Tela de re-execugao parcial

4.5 CONSIDERACOES FINAIS

Este capitulo apresentou o e-BioFlow, um software que apdia o cientista nas tarefas
de definicao e execugao de workflows de bioinformatica distribuidos, com recursos de
gerenciamento de dados distribuidos. A idéia inicial deste protoétipo é validar a abordagem
de distribuicao de dados proposta no capitulo 3. Esse prototipo servira de base para um
sistema mais completo, onde serd possivel a execucao de testes com workflows reais de
bioinformatica, validando a proposta de forma mais completa.

Como o protétipo ainda nao pode ser utilizado em casos reais, neste trabalho foi
construido um simulador para validar a proposta. O detalhamento do modelo de

simulagao, bem como os resultados obtidos serao apresentados no préximo capitulo.
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5 MODELO DE SIMULACAO

No capitulo 3 foi proposta uma abordagem para distribuicao de dados em workflows
de bioinforméatica, com apresentacao de uma arquitetura, um metamodelo de dados e uma
funcao de custos. Para validar a abordagem proposta, sugere-se um modelo de simulacao,
composto por um gerador de massa de dados e um simulador que serao detalhados neste
capitulo.

Na secao 5.1 sao especificados um ambiente de simulacao e os parametros definidos para
realizar a simulagao. A segao 5.2 apresenta um gerador de massa de dados necessario para
o uso do simulador. A secao 5.3 apresenta o simulador proposto para validar a proposta.
Na segao 5.4 é realizada a andlise dos resultados obtidos pela simulacao. A secao 5.5

apresenta algumas consideragoes finais.

51 AMBIENTE DE SIMULACAO E PARAMETROS UTILIZADOS

Para tornar possivel a simulagao, foram definidos um ambiente e um conjunto de
parametros. O ambiente projetado para simulacao é constituido de um conjunto de
servidores, localizados em sitios remotos, que hospedam servigos de processamento e
areas de armazenamento. Os servicos implementam tarefas e podem estar hospedados em
mais de um servidor. Para facilitar andlises comparativas entre os diferentes paradigmas
de armazenamento, que serao detalhados na secao 5.4, admitiu-se que nao houvesse
problemas de falta de espago nas areas de armazenamento do ambiente. Os parametros

definidos para geracao e execucao simulada dos workflows foram:

e Parametros de Tarefas:

— Numero de tarefas: foram utilizadas um total de 15 tarefas;

— Numero de grupos de tarefas: as tarefas foram agrupadas em 5 grupos de

similaridades de funcao;

Total de tarefas em cada grupo: cada grupo contera 3 tarefas;

— Interdependéncia entre tarefas: definir um conjunto de regras de associacao

entre os grupos de tarefas, mostrando quais tarefas podem se associar a quais
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outras tarefas, formando um par ordenado dentro da seqiiéncia de execucao de
um workflow. Para a simulagao realizada foram utilizados 5 grupos contendo

3 tarefas cada;

e Parametros de Workflows:

— Numero minimo e maximo de tarefas por workflow: total de tarefas que
podem compor o workflow, caracterizando com isso o tipo de workflow tipico
da aplicacao em questao. Para esta simulacao adotou-se um minimo de 3 e
um maximo de 5 tarefas por workflow, caracterizando workflows pequenos e

simples;

— Numero de workflows abstratos: total de workflows em uso no ambiente
cientifico em estudo, incluindo suas derivacoes, caracterizando o porte do
ambiente. Para esta simulacao, foram utilizados 50 workflows abstratos

distintos, incluindo derivagoes;

— Numero/Percentual de workflows derivados: total de workflows derivados a
partir dos workflows abstratos definidos, caracterizando um ambiente onde a
derivacao é freqiiente. Nesta simulagao os workflows abstratos possuem de 0 a

5 workflows derivados:

e Parametros de Dados:

— Tamanho da entrada de dados: a massa de dados de entrada dos workflows

deve variar de 100KB a 10MB;

e Parametros de Servidores: nimero de servidores simulados: 16 (15 + 1 servidor

central);

5.1.1 BASE DE DADOS

Para apoiar tanto o gerador de massa de dados quanto o simulador, e com base no

metamodelo de dados apresentado no capitulo 3, foi definida uma base de dados de

simulacao, cuja modelagem é mostrada na figura 5.1.

A classe Tarefa modela as tarefas que podem compor um workflow abstrato, o atributo

saida representa um fator de multiplicagdo para o dado de entrada. Desta forma, caso

uma tarefa que possua o valor 1,35 associado ao atributo saida e receba como entrada

72



1 [|eri\rado 0.
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Servidor Tarefa
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tipo : char T nome : String - | mqu a
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id:int

1

0."

Wi Wonkdlowlnstancia Lk}

id - int

Wodd]ow : String

inicio | Timestamp

Fim : Timestamp

- entrada : float =
saida : float ™

wiz il

FIG. 5.1: Esquema da base de simulagao

um dado de tamanho 10KB, sua saida tera o tamanho de 13,5KB. A classe Servidor
modela os servidores, hospedados em sitios remotos. A classe Servico modela os servigos
disponibilizados pelos servidores. A classe Workflow modela os workflows abstratos,
os workflows abstratos podem possuir workflows derivados. Os workflows executéaveis
sao modelados pela classe WorkflowInstancia, os atributos inicio e fim armazenam as
etiquetas de tempo que marcam o inicio e fim da execucao do workflow. O atributo
entrada armazena o tamanho do dado de entrada utilizado para a execucao, o atributo
saida armazena o resultado final produzido pela execucao do workflow. As classes WI,
WI2, WI3, WI4 modelam especializacoes da classe WorkflowInstancia que armazenam
os dados das execucoes de acordo com os paradigmas de armazenamento utilizados para

simulagao, cujo detalhamento encontra-se na secao 5.4.

5.1.2 MATRIZES DE CUSTOS

A matriz de custos de transferéncia de dados é armazenada em um arquivo de
parametros, cujos indices de linha e coluna representam servidores de origem e destino,
respectivamente. Um exemplo de matriz de custos de transferéncia de dados utilizada no
simulador, para o caso de ambiente de 16 servidores, é mostrada na figura 5.2.

Para simulagao, admitiu-se que o custo de comunicacao interna de um servidor é
desprezivel. Portanto, os elementos pertencentes a diagonal principal da matriz tém
custo zero. A matriz de custos mostrada na figura 5.2 apresenta simetria porque, para

simplificacao do problema, admitiu-se que o custo de comunicacao fosse reciproco entre
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FIG. 5.2: Matriz de custos de transferéncia de dados entre servidores

os servidores.

Os vetores de custos de armazenamento e recuperacao de dados dos servidores remotos
sao armazenados em arquivos de parametros. Um exemplo de vetores de armazenamento
e recuperagao, para o caso de 16 servidores, utilizados para simulagao sao mostrados nas
figuras 5.3 e 5.4, respectivamente. O custo de armazenamento e recuperagao de cada
servidor, é representado pelo valor correspondente no vetor. Desta forma, por exemplo, o

custo de armazenamento do sitio 2 é 3.

S1 [ S2 | S3 [ S4 | S5 [ S6 | ST | SB | S9 | S10|S11 ]| 512 | 513 | S14| S15 | S16
3 3 4 4 4 3 7 4 4 4 5 3 7 7 & 3

FIG. 5.3: Vetor de custos de armazenamento de dados

ST S2[S3[S4]SH | S6[ ST SB | ST[S10]S1M[S12]S13]S14]515][5816

FIG. 5.4: Vetor de custos de leitura de dados

5.1.3 ARQUITETURA E AMBIENTE DE SIMULACAO

Um diagrama ilustrando o funcionamento e as interacoes do gerador de massa de dados
e simulador é mostrado na figura 5.5. O moddulo Gerador de Massa de Dados
é responsavel pela geracao dos workflows abstratos, o moédulo Simulador realiza a
simulagao propriamente dita. Maiores detalhes serao mostrados nas segoes seguintes.

O computador utilizado para realizar a simulacao possui a seguinte configuracao:

74



Processador: AMD Athlon X2 3.6Ghz;

Meméria RAM: 2GB;

Sistema Operacional: Windows XP Professional SP2;

Java Virtual Machine: 1.6.0_03-b05

Wik ahsiratos

Regras de encadeamento Gerador de Massa
Disfribuicdo de farefas por grupos |, J de Dados

Iafriz de cusfos de fransferéncia

Simulador
Mafriz de cusfos de ¢

armazenamento
Mafriz de cusfos de recuperagio

Logs
das execucies

FIG. 5.5: Diagrama de interacao do gerador de massa de dados e simulador

5.2 GERADOR DE MASSA DE DADOS

O gerador de massa de dados atua na fase de definigao de workflows, produzindo workflows
abstratos, de acordo com os parametros definidos na secao 5.1. Foi definida uma
estrutura simplificada de representacao de workflows, onde os workflows abstratos sao
representados por strings contendo as tarefas separadas pelo simbolo ”— >”. Desta
forma, um exemplo de workflow abstrato composto pelo encadeamento das tarefas 71,
T3, TH seria representado como T1— > T3— > T5.

Para geracao dos workflows abstratos, o gerador de massa de dados realiza a leitura
de dois arquivos de parametros: o primeiro contém a distribuicao das tarefas por grupo
e o segundo contém as regras de encadeamento dos grupos de tarefas. As regras de
encadeamento dos grupos de tarefas apresentam a estrutura < grupo >:< sucessorl >
, < sucessor2 >. Assim, por exemplo,uma regra 2:1,3,4 indica que uma tarefa pertencente
ao grupo 2 pode ser sucedida por tarefas dos grupos 1, 3, 4.

Para construcao de um workflow, o gerador de massa de dados primeiro define o
numero de tarefas que o mesmo possuird. Essa decisao se da através da geragao de
nimeros aleatorios utilizando uma funcao randomica. Definido o niimero de tarefas, o
gerador define, mais uma vez de forma aleatoria, qual grupo de tarefas sera utilizado para

selecionar a primeira tarefa do workflow.
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Definido o grupo de tarefas, o gerador seleciona, aleatoriamente, a tarefa. O gerador
entao identifica no conjunto de regras, quais grupos de tarefas podem ser utilizados para
selecionar a tarefa seguinte. O processo repete-se até que o workflow em questao atinja
o numero de tarefas encadeadas definido no inicio do processo de construcao. Durante a
construcao dos workflows, o gerador de massa de dados inibe a repeticao de tarefas num
mesmo workflow.

Terminado processo de construgao do workflow, o gerador de massa de dados verifica
se o workflow construido ja esta catalogado na base de dados de simulagao. Caso nao
seja, o workflow é catalogado na base de simulacao. O gerador de massa de dados pode
determinar ainda se o workflow gerado tera ou nao workflows derivados. Essa decisao é
tomada de forma a garantir que no méaximo 35% dos workflows terdo derivagoes. O gerador
de massa de dados decide entao quantos workflows derivados existirao e em quais pontos

do workflow ocorrera a derivagao, ambas as decisoes sao tomadas de forma aleatoria.

5.3 SIMULADOR

O simulador implementa os moédulos de pré-execugao e execucao dos workflows da
arquitetura D-Bioflow, apresentada no capitulo 3. Os workflows abstratos, registrados
na base de simulagao pelo gerador de massa de dados, sao redefinidos, produzindo
workflows executdveis, e tém suas execucoes simuladas. Para realizar as tarefas de
redefinicao e execucao, o simulador realiza a leitura de trés arquivos de parametros,
mais informacoes obtidas da base de simulacao. Os arquivos de parametros possuem
as seguintes informagoes: a matriz de custos de comunicagao entre os sitios, o vetor de
custos de armazenamento de cada sitio e o vetor de custos de recuperacao de dados de
cada sitio. As demais informagcoes como servicos disponiveis, nimero de instancias dos
workflows, etc. sao obtidas da base de simulacao. Os processos de redefinicao e execucgao
de workflows serao detalhados a seguir.

Iniciada a sua execucgao, o simulador realiza a leitura dos arquivos de parametros e
em seguida carrega todos os workflows abstratos registrados na base de simulagao. Para
cada workflow abstrato, o simulador decide, aleatoriamente, quantas instancias o workflow
abstrato terd (maximo de 30 instancias). Para cada instancia de workflow, o simulador
define se a mesma se trata de uma instancia nova, se é uma re-execucao total de uma
instancia ja existente ou se é uma re-execucao parcial. Caso a instancia seja uma nova

instancia, o simulador realizara a redefinicao do workflow abstrato, gerando uma instancia
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de workflow (workflow executdavel) para cada um dos paradigmas de armazenamento,
detalhados mais adiante. Caso seja uma re-execugao total, o simulador selecionara,
aleatoriamente, uma instancia existente na base de simulacao e a mesma sera re-executada
com nova massa de dados. Caso a instancia do workflow seja re-execucao parcial, o
simulador selecionard aleatoriamente qual instancia serd utilizada para re-execucao e a
partir de que tarefa a re-execugao ocorrera.

A instancia do workflow estende a estrutura de representacao dos workflows abstratos,
apresentado na secao anterior. Um servico de processamento é representado através da
combinacao da tarefa que ele implementa com o sitio que o hospeda. Assim um exemplo
de um servico que implementa a tarefa T1 e que esteja hospedado no sitio 53, sera
representado na instancia de workflow na forma 53:T'1. Os repositérios de armazenamento
dos dados intermedidrios sao representados apenas com o nome dos sitios que os hospedam.
Desta forma, o trecho de instancia de workflow S3 : T1— > S5 indica que o resultado do
servigo hospedado no sitio S3, que implementa a tarefa T'1 serd armazenado no sitio So.

O simulador foi projetado para criar instancias de workflows, de acordo com quatro
diferentes paradigmas de armazenamento, os paradigmas utilizados foram: centralizado,
posterior, distribuido e D-Bioflow. O paradigma de armazenamento centralizado preve
a existéncia de um unico servidor de armazenamento, desta forma os dados produzidos
pela execucao de um workflow sao gravados no servidor central de armazenamento para
depois serem enviados para processamento da tarefa seguinte. O paradigma posterior
prevé a distribuicao dos dados intermediarios, de forma que os dados produzidos por
uma tarefa sejam sempre armazenados no servidor que hospeda a tarefa seguinte do
encadeamento (tarefa consumidora do dado). A abordagem distribuida sem heuristica faz
uso de uma funcao de custos para encontrar, dentre os servidores do ambiente, aqueles
que representam as melhores alternativas de armazenamento (equacao 3.1 do capitulo
3). Por fim, a abordagem D-BioFlow, utiliza uma func¢ao de custos combinada a uma
heuristica que busca reaproveitar dados de execugdes de workflows derivados (equagao 3.2
do capitulo 3).

O simulador gera, aleatoriamente, respeitando os parametros estabelecidos na secao
5.1, o tamanho do dado de entrada que sera utilizado para simular a execucao. Definidos
o numero de instancias, os workflows executaveis e o tamanho do dado de entrada, é

iniciada a simulacao da execucao dos workflows.
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5.4 RESULTADOS OBTIDOS

A simulagao foi realizada utilizando-se 50 workflows abstratos. A partir deles, o simulador
gerou um total de 320 workflows executaveis para cada abordagem de armazenamento.
Para comparacao dos resultados obtidos, foi considerado o tempo médio de execucao dos
workflows executaveis. O simulador realiza 3 tipos de simulagao: execucao completa, re-
execucao completa e re-execugao parcial. A execugao completa representa uma execugao
de ciclo completo, quando um workflow abstrato é selecionado para execucao. Numa re-
execucao total, um workflow executavel é escolhido e re-executado com nova entrada de
dados. Uma re-execugao parcial ocorre quando apenas parte de um workflow é executada.
O grafico apresentado na figura 4 mostra uma comparacao do tempo médio de execugao
das 4 abordagens consideradas.

O propdsito da simulagao era comparar quatro diferentes abordagens de armazena-
mento: centralizado, distribuido posterior, distribuido sem heuristica e distribuido com
heuristica, sendo esta tltima a proposta da arquitetura D-BioFlow. A abordagem
centralizada simula um ambiente em que um tnico servidor do ambiente guarda todos os
dados intermedidrios dos workflows, tradicionalmente utilizado nas abordagens existentes
InServices, Kepler, Taverna e Vistrails. No contexto do armazenamento distribuido dos
dados intermedidrios de um workflow, na abordagem posterior, os dados intermediarios

sao sempre gravados no servidor que hospeda a tarefa subseqiiente.
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FIG. 5.6: Tempo médio de execucao para cada abordagem de armazenamento

Observa-se que as 3 abordagens distribuidas apresentaram ganho de tempo na
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execucao dos workflows, quando comparadas com a abordagem centralizada. A
abordagem servidor posterior, apresenta um ganho de tempo médio de execucao de
aproximadamente 29,6%. A abordagem D-BioFlow apresentou um ganho de tempo
médio de execucao de 32,58%. Dentre as abordagens distribuidas, a abordagem D-
BioFlow apresentou um ganho aproximado de 4,2%, frente a abordagem servidor

posterior.
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FIG. 5.7: Tempo médio de re-execugoes parciais para cada abordagem de armazenamento

O gréfico da Figura 5.7 apresenta os dados obtidos, considerando apenas os casos de
re-execucoes parciais e um percentual de re-execucoes parciais de aproximadamente 23%.
Observa-se que a abordagem D-BioFlow apresentou um ganho de aproximadamente
17,16% em relacao a abordagem centralizada. Comparado a abordagem distribuida sem
heuristica, o D-BioFlow apresentou um ganho de aproximadamente 5%. Esse resultado
evidencia a atuacao da heuristica discutida no capitulo 3 deste trabalho. Ampliando
o numero de workflows executaveis para 411, foi observado um aumento no ganho,
do D-BioFlow, para aproximadamente 6,5%. Considerando ambientes reais, onde
diversos workflows tém inimeras re-execugoes parciais (devido grande tempo requerido
no processamento das tarefas) o uso da heuristica serd mais vantajoso, visto que havera

maiores oportunidades de reaproveitamento de dados.
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5.5 CONSIDERACOES FINAIS

Neste capitulo foi apresentado um modelo de simulacao utilizado para validacao da
abordagem D-BioFlow. Outras possiveis simulagoes seriam com diferentes nimeros
de servidores (a simulagao foi realizada com 16 servidores), diferentes combinagoes de
matrizes de custos, simulagoes envolvendo servidores reais e diferentes faixas de entrada
de dados. Nao esta no escopo deste trabalho esgotar todas as possibilidades. Os resultados
obtidos poderiam ser separados por faixa de dados, mas o intervalo de tamanho de dados
mostrou pouca variacao nessa apresentacao. Novos testes utilizando cargas maiores de
dados devem ser realizados como trabalhos futuros. Apesar disso, os resultados apurados
sao suficientes para apontar que a abordagem proposta traz ganhos de desempenho no
tempo de execucao dos workflows, com especial énfase nos casos em que as re-execugoes
parciais sao mais freqientes. Além disso, os resultados da simulacao mostraram que
a abordagem D-BioFlow ¢é promissora quanto ao crescente ganho de desempenho na
medida em que cresce a taxa de re-execucao parcial dos workflows, situacao bastante

freqiiente em cenarios reais de experimentos in-silico.
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6 EXEMPLO DE USO DO E-BIOFLOW

Para ilustrar a idéia da arquitetura proposta e o funcionamento do protétipo e-
BioFlow, este capitulo apresenta um exemplo de uso de um workflow real. O workflow
utilizado é baseado no STINGRAY (WAGNER, 2007). Na secao 6.1 é realizada uma
breve apresentacao do workflow STINGRAY. A secao 6.2 apresenta o workflow exemplo.

O exemplo de uso é apresentado na secao 6.3.

6.1 O WORKFLOW STINGRAY

Protein

Load LauL Genbank

l

L Load sequences
like clustar

_.__/: Gene Pradiction '. e i e e e e

]

GimmerHMM  ORF by COG.

T ..(’_ View Results * _"‘;..- LT TR O

 Bimilarity Searches - - - " Others

T
HMMER OrthoMCL Psort tRNA-Scan AFP

| St A .'_\é"_"ﬁn'i'u:ﬂ‘.’.ﬁf.':"l‘_';'fﬁ e e

FIG. 6.1: Esquema de encadeamento do workflow STINGRAY

O workflow STINGRAY ¢ utilizado para anotacao genomica de alguns organismos em
estudo pelo projeto BioWebDB &, como por exemplo o Trypanosoma vivaz, Trypanosoma
rageli entre outros. Baseado no workflow GARSA (DAVILA, 2005), o STINGRAY
incorpora 26 programas de bioinformatica, dentre os quais podem ser citados: BLAST

(ALTSCHUL, 1997), Phred/Phrap (EWING, 1998b) (EWING, 1998a), CAP3 (HUANG,

8http://www.biowebdb.org
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1999) e HMMER (EDDY, 2003). O workflow STINGRAY é implementado na linguagem
Perl que contém as invocagoes embutidas nos programas mencionados. A figura 6.1 ilustra
em detalhes como o workflow STINGRAY esta definido. Estd em andamento atualmente
no projeto BioWebDB, onde esse workflow é utilizado, a migracao gradual dos passos do

workflow para a plataforma de servigos Web.

6.2 WORKFLOW EXEMPLO

No exemplo de uso apresentado neste capitulo, o workflow utilizado constitui-se dos
passos iniciais do workflow STINGRAY. Esse workflow foi aqui denominado we e utiliza
apenas os trés primeiros passos definidos no workflow STINGRAY. Ou seja, o workflow
é constituido pela seqiiéncia de programas: Phred, Cap3 e Blast. A tarefa Phred extrai
as seqiiéncias genomicas a partir dos dados fornecidos de um seqiienciador genomico. A
tarefa Cap3 monta as seqiiéncias geradas pelo passo anterior em um ou mais conjuntos de
segmentos de seqiiéncias genomicas sobrepostas - também conhecida como clusterizacao
de seqiiencias. Em seguida, esse conjunto de seqiiéncias agrupadas é submetido a uma
busca de similaridade com outras seqiiéncias genomicas ja conhecidas e armazenadas,
através do uso da tarefa Blast. Para enriquecer o exemplo de uso foi utilizado também
um segundo workflow, denominado we’, que é derivado de we diferenciando-se apenas
pela execucao da tarefa InterProScan (MULDER, 2005) no lugar da tarefa Blast.

Para criacao do exemplo de uso todas as tarefas foram publicadas como servicos Web e
o workflow abstrato foi definido através da linguagem SCUFL, utilizando o editor grafico
do Taverna. Apesar de ja existirem versoes de servicos Web para os quatro programas,
os mesmos tiveram que ser implementados para atender o requisito da compatibilidade
de tipos de dados entre os servicos Web do workflow. Ou seja, para os dados de saida do
Phred poderem ser utilizados como dados de entrada no servigco do Cap3, e os dados de
saida do servigo do Cap3 serem utilizados como dados de entrada do servigo do Blast houve
a necessidade de torna-los compativeis entre si. A Figura 6.2 mostra como o workflow
exemplo we foi estruturado com os trés servicos Web que o compoem. De maneira geral,
no e-BioFlow a decisao pelo local de armazenamento se da através do médulo de Pré-
Execucao que é responsavel também pela insercao servicos Web de armazenamento no
workflow executdavel, ligando-os a saida de cada tarefa original correspondente. Outra
tarefa é acrescentada ao workflow executavel, responsavel por coletar informagoes sobre

a execucao de cada tarefa e armazend-las no repositéorio central de dados. Entre as
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informagcoes coletadas pode-se destacar: identificador da instancia em execucao e LSID
do dado produzido pela tarefa. Nas secoes seguintes serd ilustrado um exemplo de uso,
contendo as principais atividades dos usuarios do e-BioFlow para definicao e execucao

de we.

(WSPhred ]: (WSCEPS ]: f WS Blast ]
e o o e

FIG. 6.2: Esquema de encadeamento das tarefas do workflow exemplo we

6.3 EXEMPLO DE USO

6.3.1 REGISTRANDO AS TAREFAS DO WORKFLOW EXEMPLO

Para que seja possivel construir o workflow, deve-se registrar no e-BioFlow os programas,
bem como os servigcos que os implementam. No registro das tarefas dos workflows sao
inseridos os metadados das tarefas, tais como o nome e descricao da tarefa, informagoes
pertinentes aos seus parametros de entrada e saida (nome dos parametros e tipos de
dados). Essas informagoes serao utilizadas durante a redefinicdo do workflow para estimar

o espago requerido para armazenar os dados. A Figura 6.3 ilustra o registro da tarefa
WSBlast.

Nome do Algoritme; WSElast

Descricio; Alinhamenta de Sequéncias

Entrada:

ind:Cadeialonga

[

Nome: in0 Tipo: | Cadeialonga v
Saida:

Nome: blastetim Tipo: bt

FIG. 6.3: Registro de Tarefa WSBlast no e-BioFlow
Uma vez registrada a tarefa, devem-se registrar os servicos Web que a implementam

através da funcao de registro de servicos Web do e-BioFlow, conforme explicado no

capitulo 4, secao 4.4. Além da tarefa WSBlast, foram registradas também as tarefas
WSPhred e WSCap3.
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6.3.2 CONSTRUINDO O WORKFLOW EXEMPLO ABSTRATO

Conforme apresentado neste trabalho, uma vez que as tarefas tenham sido registradas no

e-BioFlow, uma representacao vazia das mesmas é publicada como operacoes do servigo

Web Services, conforme ilustrado na figura 6.4.

i Taverna Workbench v1.6.2.0

File Tools ‘Workflows  Advanced

‘,ﬁ Design| [ Results

Search r 4 Watch loads

3 Awaillable Processors

-5 Local Services

[=-{= WSDL @ http:fflocalhost:8080fimelservices|Services jwsAwsdl
E}--Q porttype: Services [RPC]

| *

-5 WSDL @ http:fflocalhost: 8060/ime3/ services| ToLower Case, jws?wsdl

FIG. 6.4: Operacgoes do servico Web Seruvices

Desta forma, o cientista pode construir o workflow we abstrato utilizando o editor
grafico do Taverna, ilustrado na figura 6.5. Note que workflow construido possuird apenas

a organizacao légica das tarefas. Um techo do arquivo de definicao do workflow we

abstrato é apresentado na figura 6.6

Search| | Mwatchloads
| Avalable Processors

3 Local se
{5 WSDL @ hitps ocalhost 8080/ < ToLoperCase.us7wsdl
3 WSDL @ hitp:
D wsol @
0 wsnL@

i Save diagram % Refresh | Configure diagram

Workfiow Inputs Workflow Outputs
tow | [] Offine.

A v
[nputFie | WSPhred || WsCap3 | WSBlast

ks
2 nputFle-wSPhredint
7 WSBlastiVSBlastReturn-Outpu:
7 WSCap3WSCapaRetum WSBlastind
7 WSPhred: WSPhredReturT-WSCap3ing
2 Controllnks

I

FIG. 6.5: Construcao do workflow exemplo abstrato

Uma vez construido o workflow we abstrato, o cientista devera entao registré-lo no
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— <s:processor name="1 oLhred">
— <s:arbitrarywsdl~=
— <srwsdl>
httplocalhost B0B 0/ melservices/Services jwsTwadl
<fs:wsdl>
<s:operation="% SPhred=</s:operation>
<fs:arbitrarywsdl>
</s:processor>
— <s:processor name="wsCap3">
— <s:arhitrarywsdl>
— =swsdl>
http:iflocalhost: 2080/ mel services/Services, jws Twadl
=fs:wsdl>
=s:operation="W5Cap3</s:operation>
<fs:arbitrarywsdl>
</s:processor>
— <s:processor name="1 SElazt">
— <s:arbitrarywsdl=
— =srwsdl>
http:ilocalhost: 2080/ el services/Services jws Twadl
</srwsdl>
=s:operation="% SBlast</s: operation=
<fs:arbitrarywsdl=
<fs:processor>

FIG. 6.6: Trecho do c6digo SCUFL do workflow exemplo abstrato

repositorio central de dados para que possa realizar as execugoes desejadas, conforme

explicado no capitulo 4.

6.3.3 DERIVANDO O WORKFLOW ABSTRATO WE

Suponha que o cientista deseje, para avaliar os resultados produzidos, construir um

workflow semelhante ao workflow we porém substituindo a tarefa WSBlast pela tarefa

WSInterProScan. Desta forma, ele ird construir um workflow abstrato we’, derivado do

workflow we, com a composi¢ao de tarefas ilustrado na figura 6.7.

(WSPhrEd ] ( WSCap2 1 (WS\nterProScanW
> ) ;A e

FIG. 6.7: Esquema de encadeamento das tarefas do workflow exemplo we’

Para construir we’ o cientista executa as mesmas etapas para a construgao do workflow

we. A diferencga ocorre no registro de we’ no repositorio central de dados. No registro

de we’, o cientista deve informar o nome do workflow original (we neste caso). Um trecho

do workflow we’ abstrato é mostrado na figura 6.8.
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+ <s:processor name=""w 3Fhred"></s:processor>
+ <s:processor name=""W3Cap3"=</s:processor>

<g:processor name="w cnterPro=can’=
— <srarbitrarywsdl>
- =g:wsdl>
httpoilocalhost 8080/ me 2iservice s W3 InterPro 3 can. jws Twadl
<fgrwsdl>
<s:operation>runcan</s: operation>
<fs:arbitrarywsdl>

FIG. 6.8: Trecho do cédigo SCUFL do workflow we’ abstrato

6.3.4 EXECUCAO COMPLETA

Para este exemplo de execucao, considere que todos os servidores do ambiente tenham
espaco suficiente para armazenamento dos dados intermediarios. Considere ainda que o
Repositorio Central de Dados ja possua dados e metadados referentes a 5 execugoes
do we’ e 1 execugao do we.

Considere um ambiente composto pela seguinte distribuicao de servicos Web e

servidores:

Servidor 0: Gerente de Workflows, IP: 192.168.0.15;

Servidor 1: Servico Web WSPhred, IP: 192.168.0.20;

Servidor 2: Servico Web WSCap3, IP: 192.168.0.21;

Servidor 3: Servico Web WSBIlast, IP: 192.168.0.22;

Servidor 4: Servico Web WSInterProScan, IP: 192.168.0.25;

Neste cendrio, o cientista solicita uma execucao completa do workflow we. Para
realizar a execugao, o cientista deve fornecer o arquivo de entrada de dados. No caso do
workflow exemplo utilizado, o servico Web que implementa a tarefa WSPhred recebe o
conjunto de arquivos do seqiienciador na forma de um arquivo compactado com a extensao
.zip. Desta forma, o arquivo de entrada de dados é informado conforme ilustrado na figura

6.9.

Workflow Selecionado: W Exemplo
Fagaupload do arquive de entrada de dados: | DATeste\EntradalRundl| (Arguiva...

FIG. 6.9: Arquivo de entrada de dados
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Solicitada a execucao, o workflow exemplo abstrato é redefinido em um workflow
we executavel. Neste momento, o médulo de pré-execucao definird os locais de
armazenamento dos dados intermedidrios. Trechos do workflow we executéavel (apds a
execugao do médulo de pré-execugao), na liguagem SCUFL, sdo mostrados na Figura

6.10.

+ <s:processor name=""W 3Elast"></s:processor>
+ <s:processor name=""W3Phred"></s:processor>
— <g:processor name="w 3 Cap3">
— <s:arhitrarywsdl>
— <s:wsdl>
http: 192, 168.0. 228080/ tne/service s WS Cap 3. yws Twadl
</srwsdl>
<s:operation>runCap3</s:operation>
=(s:arbitrarywsdl>
</s:processor>
+ <s:processor name="get"WorkflowData"></s:processor>
+ <s:processor name="get'W otlflowDatal"></s:processor=
+ <s:processor name="get'W orkflowData2"></s:processor=
— <s:processor name="storedata">
— <s:arhitrarywsdl>
— <smwsdl>
http: 192,168 0. 218080/ e/ service s/ Store data, jwes Pwadl
</srwsdl>
<s:operation=storedata</s: operation>
=/s:arbitvarywsdl>
</s:processor=
— <s:processor name="storedatal">
— <g: arbitrarywsdl>
— <s:wsdl>
[http:h‘l 92.168.0. 25:8OBUJ’jmep‘sewicesfStoredata.jws?wsdlj
</srwsdl=>
<s:operation=storedata</s: operation>

<fs:arbitrarywsdl>
<{s:processor=
— <s:processor name="storedata?">
— =g arhitrarywsdl>
— <siwsdl=
hitp:/i192.168.00 158080/ messervice s/ Storedata, jws Twadl

FIG. 6.10: Trecho do cédigo SCUFL do Workflow Exemplo Executavel

O servigo Web de armazenamento, destacado na Figura 6.10, mostra a decisao do
modulo de Pré-Execugao em armazenar o dado produzido pela tarefa WSCap3 no
servidor 4. Os servidores 3 e 4 hospedam tarefas consumidoras dos dados produzidos pelo
servico Web WSCap3, mas a decisao pelo servidor 4 ocorreu porque we’ apresenta um
maior nimero de execugoes tornando a tarefa a WSInterProScan candidata mais provavel
para utilizar o dado. Tal decisao evidencia a atuacao da heuristica, descrita no capitulo 3,
secao 3.4. Neste cenario, o modulo de Pré-Execugao do e-BioFlow decidiu persistir o

dado de forma a reduzir o tempo gasto na transferéncia do dado para o processamento de
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WSInterProScan, de forma a melhorar uma possivel execugao futura de we’. A figura 6.11
ilustra os fluxos de execugao dos workflows we e we’, bem como o fluxo de transferéncia

e armazenamento de dados.

Gerente de Workflows *

Ip: 192.168.0.15
! |

1- Execugdo de we — ——»
2- Fluxo de dados —»
Servidor 4 3- Execugio de we'- - -

Ip: 192.168.0.25

|

|

|

|

|

I

I

I

I

I

|
! I
H \ T i
: | .
¥ ¥ ;

Servidor 1 § — Servidor 2 == Servidor 3
—

Ip: 192.168.0.20 al Ip: 192.168.0.21 Ip: 192.168.0.22

FIG. 6.11: Fluxo de execucao e de dados dos workflows we e we’

6.3.5 RE-EXECUCAO PARCIAL DO WORKFLOW WE'’

Terminada a execucao completa de we, suponha que o cientista deseje, para comparar
os resultados, realizar uma execucao do workflow we’ utilizando a mesma entrada de
dados. Como we’ foi registrado como derivado de we, o cientista pode reutilizar os dados
produzidos por uma execucao anterior de we, iniciando uma execucao efetiva de we’ a
partir da tarefa em que os workflows se diferenciam. Neste caso, o e-BioFlow trata
a execucao de we’ como uma re-execucao parcial visto que o mesmo serd executado a
partir de um ponto intermediario do encadeamento com reaproveitamento de dados. O
cientista precisa apenas selecionar a instancia que deseja reaproveitar os dados e selecionar
a tarefa a qual a execucao iniciara. Neste caso a tarefa escolhida pelo cientista é a tarefa
WSInterProScan (conforme mostrado na figura 6.12), que utilizard o dado produzido pela
tarefa WSCap3 que ja se encontra armazenado no mesmo servidor 4. O esquema workflow
we’ executavel produzido pela re-execucao parcial é ilustrado na figura 6.13. Trechos do

cédigo SCUFL é mostrado na figura 6.14.

6.4 CONSIDERACOES FINAIS

Este capitulo apresentou um exemplo de uso real do e-BioFlow. Foram mostradas as

principais atividades a serem realizadas para fazer uma execugao e re-execucao parcial
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Usuario: guitherme

Worldflow Selecionado: WEExemplo2

Selecione a mnstincia para re-executar || Tue May 20 0006332 BRT 2008+
Selecione a partir de qual tarefa iniciara a re-execugfio: | WSlnterProScan v

FIG. 6.12: Definindo dados para realizar uma re-execugao parcial do workflow we’

String_Constant2

Workflow Outputs *

GetWorkflowdata2

String_Constant_LSIDO H Getdatal H WSInterProScan ‘

: v
‘
- Workflow Inputs -

A

FIG. 6.13: Esquema do workflow we’ gerado para re-execugao

— =s:arbitrarywsdl>
- =grwsdl>
hitp /152, 168.0.15:8080/ imefservices/Storedata, jws Twadl
</s:wsdl>
<s:operation>store data</s: operation>
</s:arbitrarywsdl>
<{s:processor=
— <s:processor name="Cet'Worldlowdata2">
— <s:arbitrarywsdl>
— =grwsdl>
hitp://182.168.0.15:8080/ imefservices"™W orkflowservice. jws fwsdl
<fsrwsdl>
<s:operation>getWorkflowData</s: operation>
<fs:arbitrarywsdl>
=fs:processor>
— <s:processor name="3>tring_Constant2" boring="true">
— <s:stringconstant>
hitp: /192, 168.0. 25:8080 / imefservices W SInterProScan. jws Pwsdl
<fs:stringconstant>
=fg:processor>
— <s:processor name="32tring Constant LITD0" horing="true">
<s:stringconstant>urnlsidime eb br: 119946 14333595 4 1</s: stringconstant>
=fs:processor>
— <s:processol name=etdatal"™=
- <s:arbitrarywsdl>
— <s:wsdl>
http:192.168.0.25:8080/ime 2/service s/ Getdata. jws Twsdl
</srwsdl>
<s:operation=getdata</s: operation=
<fs:arbitrarywsdl>
<fs:processor>

FIG. 6.14: Trecho do cédigo SCUFL gerado para a execucao de we’
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de workflows. O exemplo foi ilustrado com o uso de dois workflows que diferenciavam-se
apenas na ultima tarefa do encadeamento do workflow, sendo demonstrado um exemplo
de execugao completa do workflow original (we) e uma re-execugao parcial do workflow
derivado (we’) aproveitando dados da execugao do workflow origem.

O exemplo utilizado ilustra a necessidade de registro das diversas execugoes dos
workflows no ambiente de laboratério, bem como de manter o vinculo entre os worfklows e
suas derivagoes. Além disso, o exemplo evidencia também o beneficio que uma re-execugao
parcial de workflow obteve ao resgatar os dados intermediarios do sitio mais proximo, ou
seja o sitio onde se inicia a re-execugao. Com este exemplo foi possivel também demonstrar
a habilitacao do e-Bioflow para dar suporte as necessidades citadas, isto é, execugoes,
re-execucoes, derivagoes, etc.

No momento da escrita deste trabalho, nao foi possivel realizar a execucao de fato
do workflow com uma massa de dados real. Tal impossibilidade ocorreu devido a um
problema de integragao encontrado, onde a méquina de execugao de workflows do Taverna

apresentou problemas para a leitura de arquivos binarios.
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7 CONCLUSAO

A realizacao de experimentos in silico com o auxilio de workflows cientificos, compostos
por servicos Web, tem sido gradativamente adotada pela comunidade cientifica de
bioinformatica. As tecnologias de servicos Web e internet permitiram a definicao
e execucao de experimentos cientificos, em ambientes computacionais heterogéneos e
geograficamente diversos. Os servicos Web normalmente disponibilizam a execucao de
programas cientificos e podem ser acessados por uma interface padrao via Web. Assim,
workflows compostos por servigos Web estao de fato executando uma série de programas
cientificos através de invocagoes desses servicos Web.

Na execucgao de workflows cientificos, a andlise dos dados intermediarios produzidos
é de grande importancia para que os cientistas validem os resultados gerados e possam
reutilizar os dados em execugoes futuras de workflows semelhantes (workflows derivados,
por exemplo). O perfil distribuido dos servigos Web que compoem as tarefas dos
workflows cientificos levantou a questao de como armazenar, adequadamente, os dados
intermediarios produzidos durante a execucao dos workflows. Atualmente, varios sistemas
de gerenciamento de workflows cientificos téem dado suporte a definicao e execucao de
workflows compostos por servicos Web. Porém, observa-se uma constante na distribuicao
do processamento e centralizacao do armazenamento de dados. O armazenamento
centralizado pode impactar negativamente a possibilidade de reuso dos dados. Muitas
vezes, um servico Web pode estar localizado num sitio que possua acesso dificultado ao
sitio central de armazenamento. Outras vezes, multiplas re-execugoes parciais de um
workflow derivado - que sao muito freqiientes em ambientes cientificos - requerem um
trafego desnecessario e custoso entre os sitios envolvidos, o que impacta o tempo de
execucao. Adotando-se um paradigma distribuido de armazenamento de dados, torna-
se possivel aproximar os dados dos sitios que os acessam, reduzindo o tempo gasto para
transferir os dados. Nenhum dos trabalhos pesquisados trata, adequadamente, o problema
do armazenamento distribuido dos dados intermedidrios.

Neste trabalho foi proposto uma abordagem cuja arquitetura, denominada D-
BioFlow, estende as arquiteturas tradicionais de gerenciamento de execucao de

workflows, possibilitando o gerenciamento distribuido dos dados intermediarios. A
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abordagem baseia-se no conceito de workflows abstratos que sao redefinidos em
workflows executaveis. Os workflows executaveis sao constituidos, além dos servigos
Web fisicos de processamento, de servicos de armazenamento de dados que visam persistir
o dado em sitios que facilitem um possivel reuso futuro da informagao, seja em execucoes
de workflows semelhantes ou numa re-execucao do mesmo workflow. As decisoes sobre os
locais de armazenamento sao tomadas através da combinacao de metadados, funcao de
custos e heuristicas, que foram propostos neste trabalho.

O protoétipo desenvolvido, e-BioFlow, baseou-se no uso de tecnologias de distribuicao
livre. Essas tecnologias envolvem desde o banco de dados utilizado no sistema, passando
pela linguagem na qual o mesmo foi implementado, o uso (geragao e disponibilizagao)
dos servicos de dados além da méaquina de execucao de workflows. A implementacao do
e-BioFlow contribuiu para mostrar a viabilidade da arquitetura proposta.

A proposta foi validada através de um ambiente simulado, onde reproduziu-se um
ambiente real de produgao com miltiplas execucgoes de diversos workflows. O exemplo de

uso realizado permitiu demonstrar a viabilidade da proposta em um workflow real.

7.1 CONTRIBUICOES

A proposta da abordagem para o gerenciamento de dados distribuidos de workflows de
bioinformatica é a principal contribuicao deste trabalho. Deriva da proposta as seguintes

contribuicoes:

e Elaboragcao de um metamodelo para geréncia de workflows cientificos
distribuidos: o metamodelo de dados mapeia o ambiente e auxilia a funcao de

custos, através de seus metadados, a decidir pelos locais de armazenamento;

e Concepgao de uma arquitetura para suportar o gerenciamento distribuido
de dados: a arquitetura apresentada estende a arquitetura tradicional de gerente de
workflows apresentando sitios remotos que podem realizar apenas o processamento

das tarefas, o armazenamento dos dados, ou ambos;

e Definicao de um modelo de custos de armazenamento: a funcao de custos
de armazenamento identifica, dentre os servidores do ambiente, o servidor que

apresenta a melhor alternativa de armazenamento;
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e Identificacao de heuristicas para armazenamento distribuido de dados
intermediarios: as heuristicas auxiliam o modelo de custos na decisao pelos locais

de armazenamento, identificando possibilidades de reuso futuro dos mesmos;

e Criacao do protétipo e-BioFlow: o e-BioFlow facilita o cientista a executar

as tarefas de definicao e execucao de workflows de bioinformatica;

e Criacao de um simulador: realiza simulacoes de execucoes distribuidas de

workflows, contabilizando o tempo gasto na transferéncia de dados entre as tarefas;

7.2 MELHORIAS E TRABALHOS FUTUROS

Como melhorias a serem desenvolvidas no e-BioFlow pode-se destacar a identificacao
de multiplos niveis de derivacao de workflows. Como apresentado neste trabalho,
o e-BioFlow identifica apenas o workflow original e seus derivados diretos, mas os
workflows derivados podem originar novos workflows derivados, aumentando ainda mais a
possibilidade de reuso dos dados. Uma melhoria a ser implementada seria um mecanismo
que ajuste os custos de comunicagao entre os servidores do ambiente, bem como os
custos de armazenamento e recuperacao de dados. Uma melhoria relevante seria o
desenvolvimento de uma ferramenta que apdie o cientista na construgao do arquivo de
entrada de dados. Outra melhoria a ser adotada no sistema seria a possibilidade de se
trabalhar workflows com tarefas paralelas ou alternativas, além dos workflows seqiienciais.

Outra melhoria importante seria o desenvolvimento de um médulo com recursos para
o gerenciamento da execucao dos workflows. Com esse recurso os usuarios do e-BioFlow
poderiam dispor de um acompanhamento detalhado dos workflows em execucao. Verificar
quais workflows ainda nao iniciaram sua execucao e, ainda, analisar possiveis erros que
estejam ocorrendo.

Como trabalho futuro pode-se pensar na implementacao do mecanismo de
DataContainer, aprimorando a reserva de espaco para dados nos sitios remotos de
armazenamento. Qutra possibilidade seria estender o e-BioFlow para funcionar em
ambientes de computagao em grade. Por fim, outro trabalho poderia ser a evolucao do
e-BioFlow para suportar outras linguagens de definicao de workflows, além da SCUFL,

e interagir com outras maquinas de execugao de workflows.
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Livros Gratis

( http://www.livrosgratis.com.br )

Milhares de Livros para Download:

Baixar livros de Administracao

Baixar livros de Agronomia

Baixar livros de Arquitetura

Baixar livros de Artes

Baixar livros de Astronomia

Baixar livros de Biologia Geral

Baixar livros de Ciéncia da Computacao
Baixar livros de Ciéncia da Informacéo
Baixar livros de Ciéncia Politica

Baixar livros de Ciéncias da Saude
Baixar livros de Comunicacao

Baixar livros do Conselho Nacional de Educacdo - CNE
Baixar livros de Defesa civil

Baixar livros de Direito

Baixar livros de Direitos humanos
Baixar livros de Economia

Baixar livros de Economia Doméstica
Baixar livros de Educacao

Baixar livros de Educacdo - Transito
Baixar livros de Educacao Fisica

Baixar livros de Engenharia Aeroespacial
Baixar livros de Farmacia

Baixar livros de Filosofia

Baixar livros de Fisica

Baixar livros de Geociéncias

Baixar livros de Geografia

Baixar livros de Histdria

Baixar livros de Linguas
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