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Resumo

O termo e-science foi introduzido na comunidade cientifica com o objetivo de englobar as
tecnologias necessdrias ao suporte a pesquisa colaborativa e multidisciplinar que emergiu
em varios campos da ciéncia. As implica¢des sociais deste novo cendrio com tecnologias
que permitem o crescimento da ciéncia colaborativa consistem em uma popularizacio na
utilizacdo das tecnologias e ferramentas de e-science por diferentes comunidades de
pesquisa.

Essa nova infra-estrutura de conhecimento distribuido que estd emergindo faz uso
das tecnologias de informacdo e comunicagdo para o armazenamento de dados cientificos,
sua andlise e o apoio ao trabalho colaborativo. No contexto de e-science, a mobilidade e a
facilidade propiciadas pelos dados digitais favorece o crescimento da qualidade,
produtividade e confiabilidade das pesquisas. A comunicacdo por redes permite a ligacao
entre grupos de pesquisadores, sejam eles da mesma drea cientifica ou ndo e pertencentes
ou ndo a um mesmo pais, facilitando a comunicacdo e colaborag¢do entre esses grupos.
Sendo aplicada principalmente em 4reas cientificas, que produzem grandes volumes de
dados, como fisica de particulas, astronomia e genética, esta nova infra-estrutura vem
sendo desenvolvida para permitir que as pesquisas cientificas possam ser feitas em larga
escala, com maior eficiéncia e explorando questdes cada vez mais complexas.

Neste cendrio, sdo apresentadas as principais tecnologias relacionadas a e-science,
com especial énfase em workflows cientificos, englobando questdes como proveniéncia de
dados, e servicos Web. O workflow cientifico é utilizado para representar experimentos
cientificos. Os servicos web podem ser utilizados como componentes de worflows
cientificos, permitindo assim, o reuso e compartilhamento desses workflows. A
proveniéncia de dados permite ao cientista armazenar dados e metadados relacionados as
execugdes dos workflows que representam seus experimentos.

E dispensada maior atengéio aos workflows cientificos por ser essa tecnologia a
mais utilizada atualmente para a obtencdo de melhores e mais eficientes resultados em
variadas 4reas de conhecimento. Sdo apresentadas as principais caracteristicas dos
workflows cientificos, uma linguagem para defini¢cdo de workflows e algumas ferramentas
para geréncia de workflows cientificos. Apresenta-se assim, um panorama geral do

contexto atual de e-science.

-iv -



Palavras-Chave

Workflow, e-science, grid, proveniéncia de dados, rastreabilidade.



Capitulo 1

Introducao

A tecnologia da informag@o vem revolucionando o modo como diversas dreas da ciéncia
vém sendo conduzidas. A utilizagdo de recursos computacionais no desenvolvimento da
pesquisa beneficia o trabalho das comunidades cientificas facilitando o compartilhamento
de dados e servicos computacionais, além de contribuir para a constru¢do de uma infra-
estrutura de dados e de uma comunidade cientifica distribuida (LUDASCHER et al., 2004).
Este contexto em que a computagdo se torna parte integrante e imprescindivel para o
sucesso na realizac@o de pesquisas cientificas das mais variadas dreas, é o contexto de e-
science, em que a ciéncia € realizada com o apoio computacional, se tornando assim, mais
eficiente. Solugdes computacionais sdo muito importantes para o desenvolvimento de
pesquisas em dreas como a biologia, que gera grande volume de dados e necessita do apoio
computacional para a realizacdo e gerenciamento de experimentos.

As atividades de e-science estao crescendo por todo o mundo, acompanhadas por
uma proliferacdo de dados e ferramentas. Isto traz novos desafios, por exemplo, como
entender e organizar esses recursos, como compartilhar e reusar experimentos bem
sucedidos (ferramentas e dados), e como prover interoperabilidade entre dados e
ferramentas de diferentes locais e utilizados por usudrios com perfis distintos
(DIGIAMPIETRI, 2007). Estes desafios geram pesquisas na drea da computacdo, no
sentido de desenvolver mecanismos que oferecam todo o apoio necessdrio a pesquisa. A
computagdo estd em busca de uma infra-estrutura que permita projetar, reusar, anotar,
validar, compartilhar e documentar (DIGIAMPIETRI, 2007).

Os workflows cientificos sdo mecanismos para representar computacionalmente os
experimentos cientificos. Os cientistas estdo interessados em ferramentas que tragam o
poder das bases de dados distribuidas, e outros recursos computacionais disponiveis em
grids ou na Web, para sua maquina local e permita que eles as utilizem para executar seus
workflows cientificos (LUDASCHER et al., 2004; DIGIAMPIETRI, 2007). Workflows
cientificos estdo sendo cada vez mais adotados como meios para especificar e coordenar a
execucdo de experimentos que envolvem participantes em locais distintos. Eles permitem a
representacdo e execucdo de tarefas que usam dados e ferramentas heterogéneos. Seu uso
estd se disseminando na drea de e-science, com aplicagdo em biologia, fisica, quimica ou
astronomia, por exemplo. A bioinformadtica, foi um dos primeiros dominios cientificos a

adotar tais workflows, utilizado-os em experimentos in silico (DIGIAMPIETRI, 2007).
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Outro aspecto importante estd ligado a proveniéncia dos dados e ferramentas
utilizadas em cada experimento. “A proveniéncia de dados, também chamada de linhagem,
genealogia ou pedigree € a descri¢do das origens de um item de dado e do processo pelo
qual foi produzido. A proveniéncia dos dados auxilia a formar uma visdo da qualidade, da
validade e de quio recente € a informacdo” (BUNEMAN, 2001 in BALBI; PIRES e
MATTOSO 2005). Este tipo de informacao é fundamental para que um experimento possa
ser reproduzido, além de assegurar sua qualidade (BALBI; PIRES e MATTOSO, 2005;
DIGIAMPIETRI, 2007).

Além da necessidade de funcionalidades de proveniéncia, os sistemas de
workflows devem prover mecanismos de rastreabilidade para que o usudrio possa analisar
detalhes dos experimentos ja executados. Isto requer ferramentas para re-execucgdo de
partes dos experimentos, consultas sobre resultados parciais e parametros utilizados etc. As
funcionalidades dos sistemas ndo sdo suficientes por si sO, pois o cientista tipicamente nao
possui muitos conhecimentos em desenvolvimento de software e, desta forma, precisa de
ferramentas que simplifiquem a especificacdo e execu¢do de experimentos

(DIGIAMPIETRI, 2007).

1.2 Motivacao e objetivos

Solugdes computacionais sdo muito importantes para possibilitar o desenvolvimento de
pesquisas cientificas em diversas dreas de conhecimento. Os recursos computacionais
beneficiam o trabalho das comunidades cientificas, facilitando o compartilhamento de
dados e servigos computacionais. Pesquisas de grande magnitude, como os estudos sobre o
genoma, por exemplo, sdo realizadas com a cooperacdo de diversos grupos cientificos,
separados geograficamente, compartilhando dados e ferramentas entre si. Dessa forma, é
interessante conhecer um pouco sobre os recursos e tecnologias computacionais utilizados
no meio cientifico, que possibilitam a realizagcdo dessas pesquisas que podem gerar muitos
beneficios a comunidade como um todo.

Neste contexto, este trabalho busca analisar o atual estado da arte de e-science,
que consiste na pesquisa cientifica realizada com o auxilio de recursos computacionais. O
principal mecanismo utilizado pelos cientistas para automatizar os procedimentos
experimentais e, assim, melhorar o desempenho de suas pesquisas, € o workflow cientifico.
Assim, temos o objetivo de analisar as principais caracteristicas dessa tecnologia, fazendo

sua ligacdo com o contexto de e-science, fazendo um paralelo entre este tipo de workflow e
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o tipo mais tradicional, conhecido como workflow de negdcio, além de conhecer e analisar
uma linguagem e algumas ferramentas que auxiliam na constru¢do e execugdo dos

workflows cientificos.

1.3 Organizacao da monografia

A presente monografia estd dividida da seguinte forma, além desta introdugéo: o capitulo 2
aborda os principais conceitos relacionados ao contexto de e-science, propiciando um
entendimento geral e mostrando os principais fatores que estdo envolvidos no assunto; o
capitulo 3 apresenta o conceito de workflow, partindo da visdo do workflow cientifico que
estd inserido no contexto de e-science, mostrando a origem deste conceito e apresentando
alguns aspectos de uma linguagem para a definicdo de workflows; o capitulo 4 apresenta,
de forma resumida, as principais funcionalidades e caracteristicas de algumas ferramentas
para a definicdo, execucdo e gerenciamento de workfllows; e, finalmente, o capitulo 5
apresenta conclusdes que podem ser tiradas a partir do conhecimento adquirido com o

presente trabalho.



Capitulo 2

Fundamentacao tedrica para e-science

Nas mais diversas dreas da ciéncia sdo aplicados cada vez mais recursos computacionais
para o auxilio ao desenvolvimento de atividades de pesquisa. Sdo utilizados dados
cientificos oriundos de programas, arquivos, instrumentos, sensores, experimentos etc.
Algumas 4reas de pesquisa, que geram grande quantidade de dados, utilizam recursos
computacionais de alto desempenho para atender a sua demanda de armazenamento,
processamento e andlise dos dados obtidos (LAUSCHNER, 2005).

E importante guardar toda a grande quantidade de informacdo gerada nos centros
de pesquisa para evitar que dados importantes sejam perdidos e que o trabalho tenha que
ser repetido. Para permitir que os cientistas mantenham o foco em suas pesquisas € ndo se
preocupem com questdes logisticas, como o armazenamento e a recuperagdo de
informagdes, sdo utilizadas tecnologias como a proveniéncia de dados, workflows
cientificos e servicos Web para a constru¢do de ferramentas de apoio a experimentos
cientificos (BALBI; PIRES e MATTOSO , 2005).

O termo e-science foi introduzido, no Reino Unido, pelo entdo diretor geral dos
conselhos de pesquisa, Sir John Taylor, para encapsular as tecnologias necessarias ao
suporte a pesquisa colaborativa e multidisciplinar que emergiu em vdrios campos da
ciéncia (HINE, 2006). Este termo ¢é geralmente empregado para descrever o
desenvolvimento de infra-estruturas de servigos de software capazes de prover acesso a
facilidades remotas, recursos computacionais remotos, armazenamento de informacdes em
bancos de dados dedicados e disseminacdo e compartilhamento de dados, resultados e
conhecimento. Em esséncia, “um ambiente de e-science deve permitir o compartilhamento
de recursos coordenados em larga-escala entre comunidades dinidmicas de individuos,
grupos, laboratdrios e instituicdes, permitindo o gerenciamento cooperativo de facilidades
(equipamentos, instrumentagdo, experimentos etc.) e andlise colaborativa de produtos
(dados) oriundos dessas facilidades” (e-s05a, e-s05b in LAUSCHNER, 2005).

Sao caracteristicas de e-science o acesso a uma vasta colecao de dados, utilizacdo
de recursos computacionais em larga escala, utilizacdo de recursos heterogéneos e
dindmicos de multiplas organiza¢des e workflows (CARDOSO; MATTOSO e MATTOS,
2007).



Segundo CARDOSO, MATTOSO e MATTOS (2007), em uma aplicacdo de e-
science, pode ser definido um ciclo de vida para experimentos cientificos. Esse ciclo é
composto por fases, que ajudam no desenvolvimento e estruturacdo das ferramentas
computacionais que irdo auxiliar na realiza¢do dos experimentos, sdo elas:

e a criacdo do experimento, de acordo com a drea a qual ele pertence e os
objetivos que se pretende alcangar a partir desse experimento;

e a personalizacdo do experimento, ou seja, a definicio computacional para
execucdo de tal experimento;

® aexecucdo do experimento e seu monitoramento;

e a geracdo de dados de proveniéncia, que serdo Uteis para possivel re-execucao
ou reproducdo do experimento futuramente, e a obtencdo dos resultados do
experimento;

e o compartilhamento dos resultados obtidos com outros cientistas;

® a descoberta, a partir de dados de proveniéncia e workflows cientificos, de
experimentos que ja foram realizados e a reutilizacdo desses experimentos e
integracdo de seus dados.

Ao longo desse ciclo de vida s@o utilizadas diversas tecnologias e ferramentas

computacionais. E apresentada neste capitulo uma visdo geral destas tecnologias.

2.1 Proveniéncia de dados

Workflows consistem em modelos para a execucao controlada de multiplas tarefas.
Para a representacdo de experimentos cientificos, € utilizado um tipo especifico chamado
de workflow cientifico', que é mais flexivel e permite modificacdes em tempo de real, além
de tratar possiveis excecdes durante sua execucdo (DIGIAMPIETRI, 2007). Para
possibilitar que os processos cientificos sejam mapeados para workflows com maior
eficiéncia e precisdo, sdo necessarios sistemas para gerenciar os workflows, e que auxiliem
os pesquisadores na defini¢do, validagdo, otimizacdo e execucdo dos mesmos. Esses
sistemas devem ser capazes de permitir a modelagem dos workflows correspondentes aos
processos cientificos e também devem permitir coordenar a sua execugdo, controlando a

utilizacdo de recursos.

' Workflow cientificos serdo detalhados no capitulo 3.
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Além do gerenciamento de workflows sdo necessdrios sistemas de geréncia de
dados, que tratam do armazenamento e da manipulacdo dos dados envolvidos nesse
processo. A geréncia dos dados de um workflow cientifico também envolve a captura e
armazenamento de dados relevantes para as pesquisas, que sdo gerados ao longo do
processo de execucdo de workflows. Estes dados sdo denominados dados de proveniéncia
(LEMOS, 2004). A captura desses dados € complexa, pois envolve fatores especificos de
cada drea cientifica que utiliza os sistemas de computacio para a realizacdo de pesquisas.
Cada dominio de aplicagdo cientifica possui esquemas, metadados ou ontologias
especificos, ou seja, os dados de proveniéncia importantes para pesquisas de
bioinformatica, por exemplo, poderdo ndo ser importantes para outras areas cientificas
(MATTOS e MATTOSO, 2007). Os dados referentes a experimentos in silico’ sofrem
freqiientes atualizagdes no decorrer das etapas de pesquisa realizadas. Bancos de dados
gendmicos, por exemplo, sdo frequentemente atualizados. Por causa destas caracteristicas
o reuso deste conhecimento gerado garante grande economia de recurso e tempo, além de
facilitar a definicdo da adequabilidade dos resultados ao problema que estd sendo
investigado e permitir que a origem dos resultados seja identificada (BALBI; PIRES e
MATTOSO, 2005).

Para que seja possivel ter informagdes precisas sobre a origem dos dados, é
necessdrio o trabalho de proveniéncia de dados®. O dado de proveniéncia é um tipo de
metadado que descreve o processo dos experimentos. Dentre esses dados podem estar o
proposito do experimento, seus resultados e anotagdes importantes e esclarecedoras feitas
pelo cientista realizador do experimento, além de dados de qualidade e temporais sobre os
resultados do experimento (CARDOSO; MATTOSO e MATTOS, 2007).

Os dados cientificos tém menor valor (menor confiabilidade) se ndo for possivel
que outros cientistas verifiquem a origem ou proveniéncia dos mesmos. A proveniéncia é
essencial para que os experimentos sejam validados e verificados por outros cientistas ou
mesmo aqueles que realizaram o experimento anteriormente (CARDOSO; MATTOSO e

MATTOS, 2007).

% A expressio in silico é, originalmente, usada para denotar simulacdes computacionais que modelam um
g)rocesso natural ou de laboratério (LEMOS, 2004).

“A proveniéncia de dados, também chamada de linhagem, genealogia ou pedigree € a descri¢do das origens
de um item de dado e do processo pelo qual foi produzido. A proveniéncia dos dados auxilia a formar uma
visdo da qualidade, da validade e de qudo recente é a informacdo” (BUNEMAN, 2001 in BALBI; PIRES e
MATTOSO, 2005).



Com relacdo aos dados gerados a partir de experimentos cientificos realizados
com o auxilio de ferramentas computacionais, ¢ necessdrio um suporte a0 armazenamento
de metadados, além dos proprios dados oriundos de resultados experimentais, que irdo
permitir que as ferramentas de monitoramento de proveniéncia de dados oferecam, com
maior eficiéncia, servigos importantes como o de busca de recursos que facilitam o
trabalho dos cientistas. O modelo de proveniéncia que se obtém deve ser claramente
definido e relevante ao workflow definido para cada processo experimental, pois a
proveniéncia € um processo que requer a cooperacdo de vdrias partes envolvidas e a
clareza deste processo vai influenciar na confianga que os cientistas terdo na qualidade dos
dados gerados (BALBI; PIRES e MATTOSO, 2005).

Porém, a maioria dos dados disponiveis para a comunidade cientifica tem pouca
informagdo de proveniéncia, pois falta uma infra-estrutura adequada de apoio aos
experimentos e o conceito de proveniéncia é relativamente novo e pouco explorado
(BALBI; PIRES e MATTOSO, 2005).

Segundo CARDOSO, MATTOSO e MATTOS (2007), existem dois tipos de
dados de proveniéncia:

® Annotations: anotagdes padrdo como data de criagdo de um objeto, uUltima
atualizac@o, quem € o dono, qual o formato do objeto, etc.

e Derivation Path: dados relacionados com a execu¢do do workflow. Relaciona
os dados de entrada (input data) e os resultados obtidos a partir deles,
gravando estas relacoes.

Além de referenciarem diferentes tipos de dados de proveniéncia, alguns autores
fazem distin¢do entre os tipos de proveniéncia why provenance, referente a dados que
exercem alguma influéncia no resultado, e where provenance, referente aos dados usados
para gerar os resultados (BALBI; PIRES e MATTOSO, 2005).

E cada vez mais importante que as ferramentas de monitoramento de
proveniéncia de dados sejam desenvolvidas utilizando-se padrdes e linguagens abertas para
que a interacdo entre as diversas ferramentas seja possivel. Na construg¢do de ferramenta de
monitoramento de proveniéncia dos dados se busca o armazenamento eficiente dos dados
de proveniéncia para possibilitar o rastreamento das origens dos dados e sua visualizagao, a
determina¢do de diferengas entre execug¢des de um experimento e a reproducdo deste

experimento (BALBI; PIRES e MATTOSO, 2005).



2.2 Integracao de informacoes

Atualmente, as pesquisas cientificas sdo, em sua maioria, realizadas com o apoio de vastos
conjuntos de ferramentas computacionais. A colaboragdo com dados, idéias e experimentos,
em tempo real, entre pesquisadores separados geograficamente também € cada vez mais
difundida e ocorre com grande freqii€ncia no cendrio de pesquisas atual. Este cendrio
demanda o desenvolvimento de novas tecnologias, capazes de permitir a integracio de
informacdes geradas por diferentes grupos de pesquisa (MATTOS e MATTOSO, 2007).
Para tornar possivel a integrac@o entre as informacdes obtidas a partir de pesquisas
feitas por grupos diferentes, € importante promover a integracdo das bases de dados
utilizadas por cada um desses grupos para armazenar seus dados. Os principais objetivos
da integragcdo de bases de dados s@o a obtencdo de uma visdo tnica sobre essas diversas
bases e o intercambio de dados de uma base para a outra. Para acessar vdrias bases de
dados como uma unica base € necessario relacionar dados entre bases diferentes,
independente do fabricante ou dos esquemas de dados da base. Para que esse acesso seja
possivel é feito o uso de sistemas de integracdo ou mediadores (KROTH, 2003). Na Figura

1 temos um esquema geral da integracdo entre bases de dados distintas.

Usuério

istema de integragao

SGBD fabricante “A” SGBD fabricante “B” SGBD fabricante “C”
Esquema de dados “X”  Esquema de dados “Y”  Esquema de dados “Z”

Figura 1 — Integragdo de bases de dados (KROTH, 2003)

Com os avancos tecnoldgicos, estdo sendo desenvolvidos novos paradigmas de
computagdo que, por sua vez, implicam em novas aplicagdes, desenvolvidas de acordo
com esses paradigmas para atender as necessidades tecnoldgicas. As necessidades das
novas aplicagdes com alcance cada vez mais multidisciplinar, ou seja, aplicacdes mais

genéricas, que possam ser utilizadas em diversas dareas cientificas, implicam no

-8-



desenvolvimento de uma tecnologia de bancos de dados robusta e flexivel que possa ser
empregada em diversos ambientes e para intimeros propdsitos. A necessidade de bancos de
dados aplicdveis a ambientes diversos vem do fato de que os sistemas atuais necessitam de
interacdo com outros sistemas e, muitas vezes, se aplicam a ambientes distribuidos. Além
disso, os dados podem ser compartilhados e, portanto, seu formato deve ser admitido e
entendido em outros ambientes que ndo sdo seu ambiente original (MATTOSO, 2007).
Uma 4rea que necessita de armazenamento de grande quantidade de dados, e de
compartilhamento de dados é a bioinformatica. A bioinformatica consiste em técnicas de
matemadtica, estatistica e ciéncia da computagdo, aplicadas a resolugdo de problemas
biolégicos (DIGIAMPIETRI, 2007). “Um banco de dados biolégico constitui um grande
conjunto de dados persistentes, geralmente associado a um software projetado para
atualizar, consultar e recuperar componentes dos dados armazenados no sistema”.
(BIOINFORMATICS FACTSHEET, 2004 in OLIVEIRA e OLIVEIRA, 2006).

Em geral, os dados biolégicos sdo disponibilizados na Web para que possam ser
compartilhados com outros cientistas. Porém, muitas das bases de dados disponibilizadas
na Web foram construidas pelos proprios bidlogos que realizam as pesquisas. Como cada
grupo de pesquisa constréi sua propria base de dados, a integragdo entre esses Vvarios
resultados obtidos fica dificultada, pois ndo had padronizacdo de taxonomia e ndo hd a
adocdo de um vocabulario comum entre os diversos grupos de pesquisa, o que leva a
utilizacdo de termos diferentes para conceitos iguais e utilizacdo de conceitos diferentes
para termos iguais (KROTH, 2003). Para resolver este tipo de problema, seria importante
um esforco multidisciplinar para a definicio de padrdes de nomenclatura e
desenvolvimento de ferramentas capazes de reconhecer esses padrdes e prover a integracio
entre os dados de diferentes origens.

Alguns mecanismos que podem ser utilizados para a integracdo de diferentes
bancos de dados sdo a andlise de requisitos comuns como, a autonomia das bases de dados
(de comunicagdo, de projeto, de execugdo, de associagdo), heterogeneidade (nem todos os
requisitos sdo atendidos por todas as bases) nos niveis conceitual (conceitos diferentes),
fisico (paradigmas diferentes) e de implementacdo (tipos de dados diferentes). Também
sdo observados requisitos caracteristicos para bases de dados bioldgicas como a evolugdo
freqiiente dos esquemas das bases de dados, dificuldade no entendimento do escopo de
uma base de dados, conflitos de semantica entre as bases de dados e esquemas de dados

ndo disponiveis (KROTH, 2003).



Mesmo com a integracdo a autonomia das bases de dados integradas deve ser
mantida, sobretudo quando a integracdo se dd entre bases de origens distintas que, mesmo
integradas, continuardo também sendo usadas separadamente. Cada base de dados deve
continuar possuindo controle independente sobre seus dados. Essas bases devem passar a
apresentar a disposicdo para compartilhar dados desde que o controle individual seja
mantido. Para que o compartilhamento ocorra com esta autonomia, € importante manter as
autonomias de projeto, comunicacio, execugdo e associagdo (KROTH, 2007).

O esquema de bases de dados federados, que apresenta uma arquitetura composta
por bases de dados que disponibilizam dados sem a necessidade de uma integracdo de
esquema, pode ser considerado um dos melhores para a integracdo entre bases de dados
cientificos. A arquitetura de bases de dados federados permite mais autonomia de
associacdo entre bases de dados independentes em um ambiente cooperativo, fator que €
muito importante no compartilhamento de dados cientificos. Além disso, este esquema
apresenta maior flexibilidade por apresentar um esquema externo modelado de acordo com
os requisitos do usudrio externo (KROTH, 2007).

A fase inicial do estudo de genomas é um exemplo de necessidade de integragcdo
entre diversas bases de dados. Essa fase comeca com a obtengdo de seqii€ncias de DNA,
sem nenhum significado bioldgico, em laboratdrio. Para analisar seqiiéncias de DNA, RNA
e proteinas e obter informagdes bioldgicas relevantes, os pesquisadores utilizam diversas
ferramentas computacionais e t&m necessidade de armazenar grande volume de
informagdes em bases de dados bioldgicas (LEMOS, 2004).

Cada célula de um organismo vivo contém cromossomos, que sao compostos de
uma seqiiéncia de pares de bases de DNA. O DNA ¢ uma seqiiéncia linear de quatro
nucleotideos (também chamados de bases, representados pelos caracteres A, T, C e G), que
€ a fonte bésica da informacgdo genética. Para obtencdo de uma seqiiéncia de DNA, um
genoma ¢é fragmentado e submetido a um seqiienciador automadtico. Existem algoritmos,
chamados de algoritmos de alinhamento, que buscam unir os fragmentos a fim de construir
uma seqiiéncia completa. A ferramenta computacional mais usada em Biologia, para fazer
a busca de seqiiéncias similares, é o algoritmo BLAST - Basic Local Alignment Search
Tool (Altschul, 1998; Altschul, 1990; WU-BLAST, 2004a; Lemos, 2000a, b; Casanova,
2001; Lemos, 2003b in LEMOS, 2004), que serve para realizar consultas a bancos de
dados na Web em busca de similaridade entre as seqii€ncias encontradas e seqii€ncias ja

identificadas e disponibilizadas nestes bancos de dados (KROTH, 2003).
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Como podemos observar, a drea de bioinformadtica, assim como diversas outras
areas cientificas, além de gerar grandes volumes de dados que precisam ser armazenados,
também necessita de integracdo entre dados de diferentes origens. “O crescente volume e a
distribuicdo das fontes de dados e a implementac@o de novos processos em bioinformética
facilitaram enormemente a fase de andlise dos dados obtidos, porém criaram uma demanda
por ferramentas e sistemas semi-automaticos para lidar com tal volume e complexidade”
(LEMOS, 2004).

Algumas tecnologias, que sao largamente utilizadas nas dreas cientificas,
representam desafios que estdo direcionando a pesquisa e desenvolvimento de novas
tecnologias de bancos de dados (MATTOSO, 2007). Alguns exemplos dessas tecnologias
sdo arquiteturas ponto a ponto, grids, servicos Web, computacio pervasiva e ubiqua,

sensores em redes, bibliotecas virtuais digitais, e comunidades virtuais, entre outras.

2.3 Servicos Web

As ferramentas de e-science sdo muito utilizadas em pesquisas ligadas a area da
bioinformatica. Para a realizagdo de experimentos in silico, por exemplo, multiplas
combinagdes de recursos e programas sio utilizadas. A utilizacdo de servicos Web é
bastante propicia nesta situacdo devido as suas caracteristicas de interoperabilidade,
escalabilidade e flexibilidade (BALBI; PIRES e MATTOSO, 2005).

O servigo Web promove interoperabilidade pela minimizacido dos requisitos para a
compreensdo entre um provedor € um requisitante de servigo, porque possui descricdo da
interface, descricdo do servigo, protocolo de colaboragdo e negociacio (BAX e LEAL,
2001). Suas caracteristicas de escalabilidade e flexibilidade vém do fato de que este tipo de
servigo oferece independéncia de plataforma e de linguagem, possibilita integracdo just-in-
time (ligacdo (binding) dindmica) entre os diversos servigos, possibilita a existéncia de
sistemas auto-configuraveis, adaptdveis e robustos. O servico web reduz a complexidade
pelo encapsulamento, ou seja, cada servi¢o tem uma interface e uma descricdo muito bem
definidas e pode ser invocado, a partir dessas informagdes, por qualquer sistema sem que
este tenha que conhecer detalhes sobre seu funcionamento (BAX e LEAL, 2001).

A integracdo entre servicos, chamada just-in-time, € possibilitada pela
comunicagdo inter-componentes que, implementada com XML, permite que os detalhes
das interfaces de comunicacdo entre 0s processos sejam descobertos em tempo de

execucdo (ou conexdo), ao invés de especificados rigidamente em tempo de concepgao.
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Este fato aumenta substancialmente a flexibilidade das aplica¢des (Shah, 2001 in BAX e
LEAL, 2001).

Um servico Web tem uma interface descrita em um formato processdvel pela
maquina (WSDL - Web Services Description Language) que € utilizada para interacdo com
outros servicos Web através de mensagens SOAP (Simple Object Access Protocol) (W3C,
2001 in BAX e LEAL, 2001).

A linguagem WSDL € uma linguagem baseada em XML para especificag¢do das
propriedades de um servico Web, tais como o que ele faz, onde estd localizado e como
realizar uma chamada a ele (BAX e LEAL, 2001). A descricio semantica do
comportamento do servico deve ser legivel ao ser humano, mas também permitir busca
automatica € uso por outros Servigos.

Para funcionarem bem em conjunto, de forma flexivel e dindmica, os servicos
precisam compartilhar principios organizacionais que, juntos, constituem uma Arquitetura
Orientada a Servico - “Service-oriented Architecture” (SOA). Esta arquitetura focaliza-se
em como os servigos sio descritos e organizados dinamicamente, propiciando descoberta e
uso automdticos (BAX e LEAL, 2001). A figura 2 mostra o esquema de funcionamento da

arquitetura SOA.

Publica Busca
Agenciador

Provedor Solicitador

Figura 2 - Intera¢des em uma arquitetura orientada a servicos (BAX e LEAL, 2001)

O provedor (provider) de servigos publica a disponibilidade de seus servicos e
responde a requisi¢des de uso dos servigos publicados. A operacdo de publicacdo (publish)
permite ao provedor registrar suas habilidades e seus requisitos de interface junto a um

agenciador de servigos (broker), que registra e categoriza os provedores de servigos e
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oferece servicos de pesquisa. A operagdo de busca (Find) permite que o solicitador
encontre o servico desejado junto ao agenciador. Um solicitador (requestor) usa um
agenciador para encontrar 0 servi¢o que precisa e conecta-se ao provedor para utilizar o
servigo. A operacdo de acoplamento (Bind) permite ao solicitador do servi¢o usar o servigo
encontrado (BAX e LEAL, 2001).

Para suportar estas operagdes, a arquitetura SOA requer descrigdes de servicos,
que se apresentam no formato WSDL. Estas descricdes especificam caracteristicas
semanticas do servico e do provedor do servico. O agenciador usa tal informacdo para
categorizar o servico e o solicitador a usa para casar seus requisitos com os do provedor e
do servigo.

Algumas caracteristicas dos servigos Web dificultam um pouco sua utilizagdo em
aplicagdes complexas como as de e-science. Dentre essas, podemos citar:

e Os servicos Web s@o stateless por ndo terem a possibilidade de guardar os
resultados obtidos entre uma solicitagdo ou invocacio e outra seguinte. Se for
executada uma seqii€ncia de operagdes dependentes entre si, é necessario
guardar o resultado de uma operacdo e enviar como pardmetro para a préxima.
Porém, em aplicagdes cientificas, em geral, é desejavel um tipo de servigo
chamado statefull, que permita que se possa fazer varias operacdes complexas
a partir de uma solicitag@o tnica da aplicacdo (LAUSCHNER, 2005).

e Qs sevicos web também t€m a caracteristica de serem nao-transitdrios (non-
transient), ou seja, eles prolongam a vida dos seus clientes e, além disso, sdo
persistentes, pois uma vez iniciados e disponiveis, s ficardo indisponiveis se
forem desligados ou bloqueados. Isso faz com que depois que um cliente
acessa um servico web, todas as informagdes possam ser acessadas por um
préximo cliente e isso pode causar danos as operagdes realizadas pelo cliente
que acessou primeiro (LAUSCHNER, 2005).

Apesar de existirem problemas quanto ao uso de servicos Web para aplicacdes
complexas, existem as vantagens em se utilizar esses servi¢os, como por exemplo, a
padronizacdo, que jd foi citada anteriormente, facilitando a interacdo entre diferentes
ferramentas e bases de dados, utilizadas por grupos distintos de pesquisadores que
necessitam de se comunicar e compartilhar conhecimento.

Neste contexto, com relacdo as ferramentas de monitoramento de proveniéncia de
dados, é cada vez mais importante que essas sejam desenvolvidas utilizando-se padrdes e

linguagens abertas para que a interag@o entre as diversas ferramentas seja possivel (BALBI;
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PIRES e MATTOSO, 2005). A construcdo de ferramentas nos modelos de servicos Web,
facilita desta forma o compartilhamento de conhecimentos entre grupos distintos.

Pesquisas sobre genoma, por exemplo, utilizam dados disponibilizados na Web
por outros cientistas. Nesta situa¢do, podemos perceber que a utilizagdo de servicos Web é
bastante util, pois permite tanto a disponibilizacdo de dados, como a utilizacdo desses
dados por outras pessoas, contribuindo para a evolu¢ao mais eficiente das pesquisas.

Além de o servico Web ser utilizado para compartilhamento de dados na Web,
seu modelo também serve de base para o compartilhamento de dados, servigos e recursos
em ambientes de grids computacionais. Um grid computacional trata do compartilhamento
de recursos relacionados e solugdes de problemas, em organizacdes virtuais distribuidas
(LAUSCHNER, 2005).

E possivel notar que a estrutura dos servicos Web estd ligada a estrutura de grids,
e ambas estdo relacionadas as atividades de e-science, por permitirem integracio de dados,
combinagdo de recursos computacionais heterogéneos e comunicacdo entre diversas
organizagdes. As caracteristicas de interoperabilidade, escalabilidade e flexibilidade
oferecidas pelos servicos web sdo muito importantes para a integragdo do conhecimento
cientifico gerado que possibilita, principalmente, a evolugdo mais confidvel e eficiente da

ciéncia nos dias atuais.

2.4 Grids computacionais

No contexto de e-science, temos a utilizacdo de cada vez mais recursos computacionais
para o auxilio ao desenvolvimento de atividades de pesquisa. Muitas vezes, € necessaria a
combinagdo desses recursos para obtencdo de maior poder de processamento, para a
interacdo entre grupos de pesquisas separados geograficamente, ou simplesmente para se
obter resultados finais que precisam ser gerados a partir da agregacdo de resultados
parciais obtidos pelo uso de diversas ferramentas.

A Computagdo em Grade ou Grid Computacional (Grid Computing) é uma
tecnologia bastante relacionada as atividades de e-science. Um Grid Computacional trata
do compartilhamento de recursos relacionados e solucdes de problemas, em organizagdes
virtuais distribuidas geograficamente. “A chave deste conceito é a habilidade de negociar
compartilhamento de recursos dispostos ao longo de um conjunto de partes participantes,
provedores e consumidores, e entdo usar os resultados desta fusido de recursos para algum

propésito” (LAUSCHNER, 2005).
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E importante a facilidade de troca de informag¢des entre grupos de cientistas, pois
os dados cientificos apresentam-se em grande escala e, em sua maioria, sdo altamente
distribuidos. Normalmente, nenhuma organizacdo possui todos os dados, o que leva a
necessidade de integracdo entre diversas organizagdes, suas medidas de pesquisa, seus
modelos utilizados para a realizacdo dessas pesquisas, etc. Este cendrio nos remete a
utilizacdo da tecnologia de computagcdo em grid, que permite essa integragdo (CARDOSO;
MATTOSO e MATTOS, 2007).

A infra-estrutura oferecida pela computacio em grid permite que instituicdes de
pesquisa geograficamente distribuidas interajam e compartilhem dados, metadados e
modelos através de ferramentas para a execucdo em ambientes de alto desempenho. Cada
componente da grade pode atuar tanto como cliente como na condi¢do de fornecedor de
dados, informagdes e conhecimentos. Essas facilidades permitem maior integracdo de
informagdes oriundas de diferentes grupos cientificos. A computacdo em grade permite o
desenvolvimento e a implementacio de infra-estruturas de gerenciamento e
disponibilizagdo continua de dados, informagdes e conhecimentos relativos ao
desenvolvimento e a aplicacdo de solucdes dinamicas em diversas dreas (LAUSCHNER,
2005).

Porém, existem alguns problemas relacionados a utilizacdo de Grids que impedem
que o uso deste recurso se torne mais popular na comunidade cientifica. O uso efetivo das
ferramentas de computacdo em grade ¢ dificil. As ferramentas disponiveis sdo de utilizacdo
complexa, de dificil instalacdo e administragdo e sdo, em sua maioria, muito pesadas
(LAUSCHNER, 2005).

Muitas ferramentas de Grid sdo monoliticas, ou seja, tentam prover varios
servigos, caracteristicos deste tipo de ferramenta, em uma unica unidade. Este tipo de
abordagem pode ser muito ruim para um usudrio que necessita utilizar somente uma
pequena parte destes servigos oferecidos (LAUSCHNER, 2005). No contexto de e-science,
para um usudrio que oferece um Unico servico, seria mais eficiente utilizar somente a parte
que interessa a este usudrio da instalacdo de um Grid Computacional. Porém, utilizando
um sistema monolitico, seria necessario envolver todas as caracteristicas computacionais
da Grade, o que seria muito mais complexo consumindo maior tempo do usudrio.

Um outro problema, que dificulta a utilizacdo de Grids é a existéncia de um
processo muito longo e complexo para a configuracio do middleware, de um Grid
Computacional, pois, além dos arquivos de configuracdo que t€m que ser editados, é

necessdrio configurar certificados de usudrios e mapear cada maquina envolvida no
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sistema. Seria eficiente a utilizacdo de ferramentas para facilitar este trabalho, pois,
frequentemente, todas as mdaquinas envolvidas em um projeto t€ém sua configuracdo
modificada e, sem o auxilio de uma ferramenta desta natureza, estas modificacdes t€ém que
ser feitas manualmente, gerando uma carga de trabalho grande e desnecessdria
(LAUSCHNER, 2005).

Por fim, os usudrios se deparam com a dificuldade de instalar os pacotes de
ferramentas de grade que sdo, em geral, muito mal documentados com relagdo a instalacio
das diversas ferramentas especificas que eles contém. A escassa documentacio que existe,
normalmente estd em linguagem apropriada a programadores e desenvolvedores de Grid, e
ndo sdo uteis para os pesquisadores, que sdo os usudrios finais das ferramentas
(LAUSCHNER, 2005).

Diante deste cendrio cheio de obsticulos, se conclui que para construir sistemas
de Computagdo em Grade tteis e faceis de serem utilizados em aplicacdes cientificas seria
necessario projetar ferramentas mais leves e trabalhar em conjunto com a comunidade de
e-science para que os sistemas produzidos atendam as necessidades reais dos membros
desta comunidade, ou seja, seus usudrios.

O desenvolvimento de tecnologias para Grids computacionais deve ser feito
visando 2 integracdo de recursos e servicos distribuidos de uma forma, ao mesmo tempo,
transparente ao usudrio e eficiente. Este fator favorece o desenvolvimento orientado a
Servigos, o que nos remete aos servicos web, que seguem a padronizagdo Web. O Férum
Global de Grid (GGF — Global Grid Forum), que é um férum de pesquisadores que
utilizam e desenvolvem aplicacdes de Grid, representa, atualmente, o maior esforco para
padronizagdo de Grids. Este féorum € composto por grupos de trabalho de vérias dreas
como servicos de informagdo, compartilhamento e gerenciamento, dados e modelos,
aplicagdes, seguranca, desempenho e arquitetura (LAUSCHNER, 2005).

Um exemplo de especificacio GGF é a Arquitetura de Servigos Open Grid (OGSA
— Open Grid Service Architecture), que tem como parte principal o Grid Service. A OGSA
¢ uma arquitetura de servigos bdsicos utilizados na constru¢do de uma infra-estrutura de
computagdo em Grid que tem o objetivo de padronizar os principais servicos que sdo
encontrados na maioria das aplica¢gdes de Grid, especificando interfaces padrdes para estes
servigos. Esta arquitetura gerou a OGSI (Open Grid Services Infrastructure), que descreve
as funcionalidades de Grid Services que nido sao encontradas nas especificacdes de

servicos web (LAUSCHNER, 2005).
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A evolugdo dos padrdes estdo se dando com considerdvel velocidade ndo s6 em
funcdo das necessidades da comunidade de e-science, mas também por causa da evolucao
dos servicos Web, nos quais se baseiam os padrdes de computacdo em grade. Existe uma
convergéncia de padrdes de Grid e padrdes de servicos Web, visando fazer com que as
ferramentas de Grid tenham maior interoperabilidade com os servigcos Web (LAUSCHNER,
2005).

Para que os sistemas de Grids sejam mais utilizados, além de ndo repetir os erros
encontrados na maioria das ferramentas de Grid ja existentes, os desenvolvedores tém que

produzir sistemas padronizados e tém que se preocupar em construir sistemas de qualidade.
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Capitulo 3
Workflow para e-science

O conceito de workflow pode ser definido, em linhas gerais, como um modelo que define o
fluxo de processos ou fluxo de tarefas coordenadas e encadeadas usando um plano
sistematico. Diz respeito a organizacdo de um conjunto de procedimentos, em que
documentos, informacdes ou tarefas sdo trocados entre os participantes. A distribui¢io de
tarefas entre os participantes é baseada em regras e requisitos, constantes na defini¢do do
workflow. A colaborag@o de todos os participantes € necessdria para alcangcar um objetivo
global de um processo, podendo ser realizada manualmente ou automaticamente
(FERNANDES e NOVALIS, 2007).

Um elemento importante para a pesquisa cientifica é o workflow. Mais
especificamente, em e-science, € necessaria a defini¢do de workflows cientificos, que sdo
workflows com alto grau de flexibilidade, permitindo modificagdes em tempo de execugio,
que contenham solucdes para a ocorréncia de incertezas em sua execu¢do e que tratem a
ocorréncia de excecdes (DIGIAMPIETRI, 2007).

Com relagdao a flexibilidade esperada de workflows cientificos, temos que
sistemas de geréncia de workflow geralmente interpretam rigidamente a definicdo de um
workflow, ndo permitindo qualquer tipo de desvio durante a execucao. No entanto, existem
situacdes reais em que usudrios devem poder desviar do fluxo pré-definido por razdes,
como a falta de informagdo do valor de um pardmetro ou a indisponibilidade de recursos
necessdrios a execugdo. Para alcancar uma execugdo flexivel, pode ser usado um
mecanismo de tratamento de excecdes, voltado para flexibilizacdo, que permite a
continuagdo da execucdo de uma instancia que deveria ser momentaneamente interrompida
(VIEIRA, 2005).

Sao caracteristicas de e-science: 0 acesso a uma vasta colecao de dados, utilizacdo
recursos computacionais em larga escala, utilizacdo de recursos heterogéneos e dindmicos
de multiplas organizacdes e workflows dinamicos. Para controlar e facilitar a utilizacdo dos
diversos recursos e possibilitar a andlise eficiente de grande volume de dados sdo definidos
workfows com caracteristicas especificas para e-science. Um workflow para e-science é um
workflow voltado para explicitar representacdes de processos experimentais cientificos,

geralmente de natureza colaborativa (FERNANDES e NOVALIS, 2007).
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Para facilitar o trabalho dos pesquisadores, poupando tempo e possibilitando
descobertas cada vez maiores e mais confidveis, os processos cientificos sdo mapeados
para workflows. Com a utilizacdo de workflows, aplicativos ou servi¢os estdo associados a
cada tarefa de experimentos in silico, por exemplo, e isso demanda o desenvolvimento e a
utilizacdo de mecanismos que permitam a integracdo entre esses diversos aplicativos e
servicos que sdo utilizados na execucao dessas tarefas (MATTOS e MATTOSO, 2007).

Em um ambiente de e-science sdo necessdrias ferramentas para projeto e
composicdo de workflows. As ferramentas utilizadas devem permitir a visualizacdo do
workfllow e a visualizacdo de resultados finais e intermedidrios dos experimentos
realizados (FERNANDES e NOVAIS, 2007). Para possibilitar a obten¢do de resultados
significativos na utilizacdo de workflows de bioinformadtica, por exemplo, sdo necessarios
sistemas para gerencid-los, que auxiliem os pesquisadores na defini¢do, validacgdo,
otimizagdo e execucdo de workflows utilizados na execugdo de experimentos (LEMOS,
2004).

A maioria das tarefas de e-science sdo processadas em recursos distribuidos e
heterogéneos, para alcangar um objetivo especifico. A utiliza¢do de recursos distribuidos
se da devido a necessidade de processamento de grandes volumes de informacdo sem
perda de desempenho, além de permitir que resultados oriundos de diversos grupos de
pesquisa ou de diversas unidades de uma mesma organizacgdo, separadas geograficamente,
possam ser integrados (FERNANDES e NOVALIS, 2007).

A utilizagdo de grids4 computacionais apresenta também certa facilidade de
construcdo de aplicagdes dinamicas (FERNANDES e NOVAIS, 2007). Nesses ambientes
distribuidos podem ser definidos e executados os workflows para grid. Esses workflows
localizam os recursos disponiveis no ambiente de grid, controlam a distribuicdo de
atividades entre esses recursos, além de controlar a execugdo das tarefas mantendo sua
ordem e considerando as dependéncias entre elas. O acesso a dados e a execugdo de
workflows, de forma eficiente, em um ambiente de grid computacional, utilizando a infra-
estrutura de grid disponivel atualmente, € uma tarefa complexa.

Um workflow definido para ser executado em um ambiente de grid é um grid
workflow, que pode ser definido como uma colecdo de tarefas, a serem processadas
utilizando-se recursos distribuidos, em uma ordem predefinida. Um grid workflow tende a

ser mais longo que um workflow comum e deve suportar grandes fluxos de dados. Os

* Um Grid Computacional trata do compartilhamento de recursos relacionados e solugdes de problemas, em
organizacdes virtuais distribuidas geograficamente (LAUSCHNER, 2005).
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recursos utilizados por este tipo de workflow sao heterogéneos e distribuidos por diversos
dominios administrativos diferentes, além disso, a disponibilidade para utilizacdo dos
recursos pode variar em tempo real, durante a execug¢do do workflow (LEMOS, 2004).
Alguns problemas como o desenvolvimento de formas de execugdo dindmica de grid
workflows, a dificuldade para definir a localiza¢do de dados intermedidrios e a dificuldade
de obtencdo de informagles sobre os recursos a serem utilizados, desafiam o
desenvolvimento e execucdo de grid workflows (MATTOSO, 2007).

Em um workflow se tem um conjunto de dados de entrada a serem processados.
Os dados devem ser processados da maneira mais eficiente possivel, pois o desempenho do
sistema € um fator tdo importante quanto a correta execucio da tarefa. Em um ambiente de
grid existem outros sistemas, de terceiros, concorrentes ao que se quer executar, com
tempos de execugdo diferentes, volumes de dados variados e ambientes computacionais
distintos. Estes outros processos devem ser levados em conta para que a execucdo de um
workflow que envolva vdrios processos, de diversas origens, ndo seja prejudicada. Alguns
programas tém dependéncia em relacdo a outros e isso também pode gerar dificuldades de
decisdo no momento da execucdo de um workflow (MATTOSO, 2007).

Para contornar esses problemas na execucdo de workflow em ambiente distribuido,
é necessdria a integragdo dos processos envolvidos na execucdo do workflow. Para
gerenciar os recursos de um workflow podem ser utilizadas tecnologias de servicos Web
como linguagens de definicio de workflows de servigos, planos de execugdo ou
rastreamento de execu¢do (MATTOSO, 2007). Para executar um grid workflow §é
necessdria a utilizagdo de ferramentas combinadas, utilizacdo de recursos compativeis com
o ambiente do usudrio e capacidade de transferéncia de dados em larga escala (LEMOS,

2004).

3.1 Workflow: origem e conceitos

Sistemas de geréncia de workflow sdo bastante antigos, mas tiveram a sua
popularidade acentuada apenas nas dltimas décadas, em decorréncia principalmente do seu
uso na drea de negdcios nas empresas. Historicamente, sistemas de geréncia de workflow
tém sua origem na automagao do trabalho. Eles eram, no entanto, monoliticos de modo que
as politicas de negdcio e acesso as informagdes estavam rigidamente definidas nas
aplicagdes. Além disso, estes sistemas quase sempre se encontravam isolados, sem ligacdo

alguma com outros sistemas de workflow ou aplicacdes genéricas (VIEIRA, 2005).
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A primeira geracdo dos sistemas de workflow compreendeu aplicacdes
monoliticas de uma 4rea de dominio particular. A segunda geragdo ja dividiu os sistemas
em componentes diversos, mas eles ainda eram fortemente dependentes das aplicacdes. A
terceira geragdo apresentou mdaquinas de workflow genéricas que forneciam uma infra-
estrutura robusta para workflows orientados a producdo. Nesta geracdo, a descricdo dos
workflows era construida através de ferramentas gréficas e, posteriormente, era interpretada
pelas maquinas de workflow, responsaveis por sua execu¢do. Uma quarta geragdo seria a
que se esta presenciando nos dltimos anos, a de sistemas de workflows que oferecem uma
gama de servigos (VIEIRA, 2005).

Com a evolugdo natural dos sistemas, tornou-se necessario separar processos de
negécio e componentes de workflow das aplicacdes existentes, visando aumentar a
flexibilidade e o poder de manutengdo destes sistemas. Além disso, os sistemas passaram
de “orientados a dados” para ‘“orientados a processos’. A descentralizagdo das
organizagdes e da tomada de decisdes, a necessidade por informacdo detalhada sobre as
atividades didrias, assim como a €nfase na arquitetura cliente/servidor e mais recentemente
arquiteturas distribuidas, a relevancia dos sistemas federados e a crescente disponibilidade
de tecnologia para processamento distribuido indicaram o fim do processamento
centralizado e monolitico (VIEIRA, 2005).

Os sistemas de workflow se inserem na drea de software de apoio ao trabalho
colaborativo, cujo objetivo € o de propiciar suporte computadorizado a grupos de pessoas
que trabalham em conjunto para atingir um objetivo comum, auxiliando as organizagdes na
especificagdo, execugdo, monitoramento e coordenacdo do fluxo de trabalho em um
ambiente de trabalho distribuido. Estes sistemas podem ser utilizados em diversas dreas,
como a de engenharia, a cientifica e a organizacional (BARTHELMESS, 1996).

Atualmente, a tecnologia de workflow ndo se limita a geréncia de documentos em
organizagdes. Os conceitos e paradigmas de trabalho em grupo preconizados pelas
pesquisas em Trabalho Colaborativo Suportado por Computadores - CSCW (Computer
Supported Cooperative Work) e groupware a partir da década de 80 influenciaram a
declaragdo destes sistemas como ferramentas para a coordenagdo do trabalho de equipes e
impulsionaram seu desenvolvimento. Sob esta visdo, a tecnologia de workflow visava unir
as chamadas “ilhas de informac@o e trabalho” individuais e personalizadas de cada parte de
uma organizacdo, buscando sua integracdo por meio do roteamento do trabalho entre elas

(ARAUIJO e BORGES, 2001).
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Um workflow atual representa, portanto, um conjunto de atividades a serem
executadas, suas relacdes de dependéncia, dados de entrada e dados de saida

(DIGIAMPIETRI; MEDEIROS e SETUBAL, 2005). A figura 3 ilustra a representacio de

um workflow.

| Dado de entradaj—’ Tarefa 1
Tarefa3 |—
| Dado de entrada}’ Tarefa 2 =2  Dados

de saida

\4

?
| Dado de entrada 3 | —+| Tarefad4 |—
Figura 3 — Representagdo de um workflow (DIGIAMPIETRI; MEDEIROS e SETUBAL, 2005)

y

3.2 Workflow para negocios

Num contexto de grandes e rdpidas mudancgas, com a exigéncia dos clientes por niveis cada
vez mais altos de qualidade e personalizacdo do atendimento a suas necessidades, as
empresas e organizagdes estdo adotando novos modelos de gestdo e de organizagdo social
do trabalho. As organizacdes tomam também consciéncia da importancia cada vez maior
da necessidade de aprendizagem e da gestdo do seu conhecimento. Como resposta a estas
exigéncias, € requerida a organizacdo uma constante reengenharia e melhoria de cada
processo de negdcio. A adogdo dos novos modelos de trabalho é acompanhada pela adocao
de tecnologias e sistemas de informagdo que permitam as organizagdes lidarem com a
informagdo necessdria, com qualidade e precisdo. (LOUSA; SARMENTO ¢ MACHADO,
2007; ARAUJO e BORGES, 2001).

Neste contexto, a estrutura de trabalho vem ressaltando a necessidade de enfocar o
trabalho em equipe, a formacéo e reuso do conhecimento comum dentro da organizagdo e a
melhoria continua dos processos de producdo. A tecnologia de workflow esta associada a
estas modificagdes por oferecer um conjunto de solucdes para atender & demanda das
organizagdes por maiores indices de qualidade e efici€éncia no gerenciamento de seus

processos de negécio (ARAUJO e BORGES, 2001).
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Desde suas origens, sistemas de workflow t€ém encontrado grande demanda no
ambiente de negdcios. Por isso, esta tecnologia evoluiu muito no sentido de apoiar as
novas necessidades de relacionamento e execugdo de atividades em organizacdes inseridas
em um mundo globalizado, se tornando uma peg¢a chave para solugdes de apoio
automatizado a atividades e formas de negécio em larga escala (ARAUJO e BORGES,
2001).

Workflows podem ser associados a processos de organizagdes. Varias tarefas sdo
executadas, em ordem definida, respeitando as dependéncias entre elas, quando essas
dependéncias existem, e podendo ser executadas de forma paralela, caso sejam
independentes. A principal funcdo de um sistema de gerenciamento de workflow € a
distribuicdo de tarefas a executores diferentes, gerenciando a sincronizagdo entre essas
tarefas e respeitando a interdependéncia que possa existir entre elas (BARTHELMESS,
1996).

A Workflow Management Coalition (WfMC), que é uma organizacdo para
definicdo de padrdes de workflows, em 1996, definiu workflow como a automatizagdo de
um processo de negdcio ou de parte dele, englobando documentos, informagdes ou tarefas
que sdo passadas entre os participantes do processo, de acordo com regras de negdcios pré-
definidas. Um processo de negdcio € uma instancia de uma tarefa bem definida que é
freqiientemente repetida como parte de uma regra de negdcio (TAYLOR et al., 2006).

A WfMC oferece um grande conjunto de modelos de referéncia, documentos e
padrdes. Esses padrdes sdo, em geral, voltados para o conceito de workflows de negdcios e,
portanto, ndo podem ser integralmente utilizados também para uso em workflows
cientificos por existirem caracteristicas que s@o exclusivas dos workflows cientificos.
Apesar dessas diferencas, alguns conceitos podem ser utilizados tanto em workflows de
negocios como em workflows cientificos (TAYLOR et al., 2006).

Leyman e Roller caracterizaram quatro tipos bésicos de workflows de negécios. A
maioria deles tem seus correspondentes em workflows aplicaveis em ciéncias e engenharia.
Sao eles (TAYLOR et al., 2006):

e Workflow colaborativo (Collaborative workflow). E o tipo mais utilizado em
negdcios por permitir um grande grupo de participantes em um processo, nao
deixando de englobar os processo individuais. Em e-science, este workflow
pode ser utilizado no gerenciamento de dados produzidos, e para grandes
experimentos executados de forma distribuida, com a participacdo de

diversos colaboradores.
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o  Workflow ad-hoc. Este workflow pode ser utilizado para tarefas menos
formais, com defini¢do menos rigida como, por exemplo, a notificagdo de
alguma modificagdo de procedimento de negécio. Este tipo de tarefa ndo
depende da interacdo entre muitas partes e é, portanto, independente. Em e-
science, as atividades de notificagdo sdo muito constantes, como, por exemplo,
a notificacdo de entrada de dados em um sensor, que dispara algum tipo de
processamento.

o  Workflow administrativo (Administrative workflow). Este workflow se refere
as atividades relacionadas a administracdo empresarial, como, por exemplo, a
geréncia de bancos de dados e a manutencdo de agendas. Um exemplo de
aplicacdo deste workflow em e-science € a rotina de tarefas usada para
gerenciar os dados vindos de instrumentos de monitoracio ou sensores.

e  Workflow de producado (Production workflow). Esta relacionado a processos
de negécio que definem as principais atividades de uma organizacaio.
Apresenta tarefas que sdo repetidas frequentemente, podendo apresentar
processos concorrentes. Este workflow € utilizado, em e-science, para analise
de dados e simulagdes didrias, como, por exemplo, em andlise de dados
meteoroldgicos.

Existem, porém, workflows de negdécios que sdo muito diferentes de seus
correspondentes aplicados as ciéncias. Uma caracteristica peculiar de um workflow de
negocios é a necessidade de seguranca e integridade de uma seqiiéncia de acdes. Esta
caracteristica, na maioria das vezes, nao € comum aos workflows cientificos. Esta
necessidade de execugdo garantida de uma seqiiéncia de tarefas, vém do fato de que os
workflows de negdécio sdo, muitas vezes, baseados em transa¢des. Transagdes podem ser
definidas como um conjunto de tarefas que devem ser executadas em sua totalidade ou
entdo nao serdo executadas. Alguns workflows ndo podem seguir o modelo de transacdes.
Um workflow muito longo, por exemplo, pode conter em suas especificacio, subworkfows
que deveriam ser executados como transag¢des, porém, nem sempre isso € possivel devido a
natureza das tarefas executadas ao longo do subworkflow (TAYLOR et al., 2006).

A utilizacdo da tecnologia de workflow nas organizacdes estd ligada a busca por
maior eficiéncia, a racionalizacdo de custos e ao maior controle sobre suas operacdes. A
busca por maior eficiéncia estd mais ligada a forma como os processos sdo definidos e
executados, isto €, a reengenharia de processos € nao tem muita ligacdo com a automacio

do controle de execucdo dos mesmos. A racionalizacdo de custos estd relacionada a
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diminuic¢do da circulacdo de documentos de papel. O maior controle sobre as operagdes
vem da melhoria na geréncia da execug¢do de processos € um maior controle sobre o
trabalho das pessoas (ARAUJO e BORGES, 2001).

A implantacdo de uma soluc¢do ligada a tecnologia de workflow implica em
mudancgas de diversos aspectos na organizagdo, o que € um processo complexo. Por isso, a
introducdo de uma tecnologia de workflow deve ser cuidadosamente planejada e
acompanhada passo a passo para ser adaptada as circunstincias geradas pela prépria
introdugdo da tecnologia. Uma forma de amenizar essa transi¢do € aplicar a tecnologia
gradativamente. Apesar da tecnologia de workflow ser de dificil implantacdo, ela pode
oferecer diversas vantagens as organizagdes, tais como a redugdo dos custos de operagio,
melhor controle sobre as operacdes, monitoramento do trabalho realizado, melhoria do
atendimento ao cliente e menor circulagdo de documentos em papel (ARAUJO e BORGES,
2001).

O melhor beneficio proporcionado pela implantacdo de uma solugdo de workflow
¢ a possibilidade de se ter um maior controle sobre os processos realizados pela empresa.
Esse controle facilita o trabalho de quem gerencia processos, de quem necessita de
informagdes sobre o andamento de determinado processo e possibilita maior qualidade na
prestacdo de servicos. Ao automatizar a operacdo, a conseqiiéncia direta ¢ um melhor
controle. Normalmente, o objetivo inicial da automacdo s@o os processos criticos de uma
empresa, mas o ideal é a automagdo de toda a cadeia de processos da organizacio

(ARAUJO e BORGES, 2001).

3.3 Workflow cientifico

A nogdo de integracdo da informacdo deve ser ampliada para incluir o paradigma
emergente de workflows cientificos. No dominio cientifico, a integracdo da informacio
frequentemente significa um processo fim-a-fim, consistindo na aquisicdo de dados, sua
transformagdo, andlise, visualizacdo, entre outros passos. A integracdo de informacio
cientifica requer um novo paradigma que combine uma abordagem orientada a dados com
uma abordagem de modelagem de workflow orientada a processos apropriada. Para
satisfazer essa necessidade € necessario (i) olhar os dados cientificos e as questdes de
gerenciamento de workflows com olhos de cientistas e (ii) resolver questdes de pesquisas

multidisciplinares decorrentes dessa nova perspectiva (LUDASCHER, 2007).
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Um workflow cientifico (cientific workflow) é a especificacdo de um processo que
descreve um experimento cientifico. Enquanto, em sua maioria, os workflows de negdcios
(business workflow) sao especificados primeiro e s6 depois sdo executados, um workflow
cientifico normalmente é especificado durante a condug¢do do experimento, focado na
documentacdo do processo. Outras caracteristicas singulares deste tipo de workflow
incluem: (i) énfase em processos centrados em dados; (ii) um alto grau de flexibilidade
com relagdo a especificacdo e a adaptacdo; (iil) suporte a incertezas na especificacdo e no
tempo de execucdo, como por exemplo, grande quantidade de excecdes durante a execucao;
(iv) possibilidade de modificacdo do workflow durante sua execu¢do (PASTORELLO JR;
MEDEIROS e SANTANCHE, 2007).

Os workflows cientificos podem ser considerados como cruciais na interacdo dos
cientistas com a infra-estrutura computacional aplicada a pesquisa. Eles facilitam as
atividades de e-science permitindo que os cientistas modelem, executem, verifiquem,
reconfigurem e re-executem as andlises de dados cientificos. Este tipo de workflow
também pode ser visto como um novo paradigma de modelagem que integra o controle de
dados e a computacdo orientada a processos (LUDASCHER, 2007).

As caracteristicas dindmicas da definicdo de workflows cientificos geram
dificuldades no momento da especificacdo do workflow, e para resolver este problema
torna-se necessario o uso de metodologias especificas para a especificacdo de workflows
cientificos. Para gerenciar workflows cientificos pode ser usado um framework
especialmente projetado para este fim (PASTORELLO JR; MEDEIROS ¢ SANTANCHE,
2007).

Na maioria dos frameworks para geréncia de workflows os passos do workflow
sdo modelados como componentes que estdo ligados pelo fluxo de dados que circula entre
eles. Os componentes sdo como processos independentes que se comunicam por
mensagens enviadas por canais unidirecionais. Esse fluxo de dados orientado a processos
prové aos cientistas que modelam seus workflows um modo simples de modelar suas
atividades. Esse modelo é apropriado para representar o workflow em nivel conceitual
expondo tarefas e paralelismos (LUDASCHER, 2007). Para que os cientistas analisem a
execucdo dos workflows, entendam os resultados obtidos a partir dessa execugdo e possam
re-executar tarefas, o sistema de geréncia de workflow deve apresentar a habilidade de
registrar dados de proveniéncia, de preferéncia, de forma automdtica. As informacdes
obtidas a partir dos dados de proveniéncia sdo uteis as atividades cientificas relacionadas a

andlise dos resultados de experimentos.
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Da perspectiva de um cientista, a integra¢do das informagdes cientificas obtidas a
partir de diferentes experimentos € necessdaria para a formulacdo de conclusdes e, envolve a
definicdo de workfllows e experimentos, sua execugdo e geréncia (permitindo reuso,
armazenamento e proveniéncia). Para realizar esta integracdo, bancos de dados podem ser
usados para armazenar os dados cientificos produzidos pelas pesquisas, mas uma sintese de
processos e integracdo de informacdes via workflows cientificos é mais eficiente para
satisfazer as necessidades de e-science (LUDASCHER, 2007). A criacio de novos
modelos, a utilizacdo de modelos ja existentes, a manipulacdo de dados novos e antigos, a
realizacdo de analises sobre os dados e visualizacdo dos resultados podem ser obtidos a
partir da defini¢cdo e execucdo de workflows cientificos (PENNINGTON, 2007).

Os workflows cientificos estdao sendo aplicados com sucesso em diversas dreas da
ciéncia, possibilitando aos cientistas a realizacdo de andlises complexas de problemas que
envolvem grande volume de dados e necessitam de busca de ferramentas. No entanto, os
desafios técnicos dos workflows cientificos sao complexos, e esse fator faz com que a
variedade de tarefas suportadas por esses workflows seja muito limitada, se comparada ao
conjunto completo de tarefas necessdrias a realiza¢do dos experimentos pelos cientistas. O
trabalho da ciéncia é muito mais abrangente que a visdo atual de workflows pode sugerir
(PENNINGTON, 2007).

A modelagem de workflows cientificos ainda é muito dificil, pois existe um maior
dominio geral na modelagem de workflows para negécios (business workflows), visto que
as caracteristicas deste segundo tipo de workflow sdo bem diferentes das caracteristicas do
primeiro. A diferenca mais notavel entre os workflows cientificos e de negdcios € a escala.
Quando comparados aos workflows cientificos, os workflows para negdcios normalmente
sdo bem menores. Os workflows cientificos podem envolver centenas de instncias de
servigos, que terdo que ser modeladas. Além disso, os workflows cientificos, na maioria
das vezes, vio executar centenas de invocacdes de servigos basicos e, consequentemente,
vdo enviar centenas de mensagens, que serdo trocadas entre os servicos. Os business
workflows, normalmente, operam em pequena escala (TAYLOR et al., 2006).

Outra diferenca diz respeito as necessidades de modelagem de execugdes
paralelas nos workflows cientificos. Os workflows cientificos aplicam modelos
computacionais complexos que geram grandes quantidades de dados e, sé entdo, estes
dados sdo analisados. Portanto, estes workflows t€m uma grande quantidade de

subworkflows independentes que t€m que ser executados de forma concorrente. Workflows
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de negécio normalmente nio necessitam de execucdo paralela massiva de diversos

subworkflows paralelos, pois, em geral, sao menores (TAYLOR et al., 2006).

3.4 BPEL: uma linguagem para workflow

A Business Process Workflow Language for Web Services (BPELAWS) (OASIS, 2007),
quando foi criada, em 2002, veio para substituir duas linguagens para workflow criadas
anteriormente pela IBM e pela Microsoft. A Web Services Flow Language (WSFL)
(WSFL, 2007), que foi criada pela IBM, disponibilizava uma visdo orientada a grafos para
definir um workfllow. A XLANG (XLANG, 2007), criada pela Microsoft apresentava uma
vis@o mais voltada para a estrutura orientada a blocos (TAYLOR ez al., 2006).

A BPEL4WS esta inserida no contexto de servico web como seu préprio nome
sugere. Todas as interagdes internas a um workflow ocorrem através de interfaces de
servicos web definidas em WSDL. Dessa forma, os processos podem apresentar dois
comportamentos: (1) o processo interage com o servico web através da interface dos
servigos web descrita em WSDL e (2) o processo define a si mesmo como um servigo web
descrevendo sua interface por meio de WSDL (LEYMANN; ROLLER e THATTE, 2007).

A BPEL fundiu as abordagens existentes e adicionou extensdes de suporte ao
tratamento de erros com a estrutura try/catch. A versao inicial de BPEL (versdo 1.0) foi
seguida, em 2003, pela versao 1.1 que clareou e melhorou diversas partes de BPEL 1.0. No
mesmo ano, BPEL foi submetida a Organization for the Advancement of Structured
Information Standards (OASIS), que é uma organizacdo que trabalha para definir padroes
para a informacio estruturada, e desde 2004 vem sendo padronizada como WS-BPEL 2.0.
A OASIS WS-BPEL 2.0 é uma versao revisada da antiga linguagem e, por isso, passou a
ndo ser mais totalmente compativel com as versdes 1.x (TAYLOR et al., 2006).

Como a BPEL4WS foi desenvolvida para trabalhar com servicos web, cada
BPEL workflow pode ser considerado um servico web. Isso faz BPEL se ajustar
perfeitamente ao middleware de servigcos web e torna facil a composicdo de workflows
hierdrquicos. Um BPEL workflow é um servico web que pode ser usado dentro de um outro
BPEL workflow que, por sua vez, também pode ser usado dentro de um outro BPEL
workflow e assim por diante. Essa estrutura permite a composi¢do de um workflow a partir
de varios outros (TAYLOR et al., 2006).

A especificacio de BPEL oferece um vasto conjunto de ferramentas para

manipula¢do de mensagens XML, extracdo e combinagdo de partes de mensagens XML,
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descri¢do e validacdo do conteido dessas mensagens e roteamento de mensagens para
servicos web (TAYLOR et al., 2006). BPELAWS define processos de negdcios usando
uma linguagem baseada em XML e ndo se concentra em representagdes graficas dos
processos nem especifica uma metodologia de defini¢do particular para os processos
(LEYMANN; ROLLER e THATTE, 2007).

A BPELAWS possibilita a definicdo de um conjunto de conceitos de composi¢ao
de servicos que podem ser utilizados nas defini¢des abstrata e executdavel de um processo
de negdcio, que define o comportamento de uma entidade autdbnoma. BPEL permite a
descri¢do de um “BPEL abstrato” que é um modelo que destaca os comportamentos mais
importantes do workflow, sem especificar todos os detalhes. A intencdo é permitir uma
definicdo a partir das caracteristicas publicas visiveis do workflow, escondendo detalhes
que podem ser varidveis em implementagdes diferentes do mesmo workflow. Isso funciona
como uma interface em linguagens de programacdo. O “BPEL abstrato” serd entdo
implementado por um BPEL workflow que ird conter todos os detalhes e serd chamado
“BPEL executavel” (TAYLOR et al., 2006).

A linguagem tem um forte conjunto de estruturas de controle (lacos, condi¢des
etc.) e um bom suporte para capturar e manipular excecdes (falhas) e reversdo de
mudancas pelo uso de compensac¢des. Compensacdes sdo importantes, em particular, para
workflows com execugdes longas, que necessitam de operacdes de “undo” (desfazer) em
casos de erros irrecuperdveis em servigos que estdo sendo usados pelo workflow, em que
consisténcias globais t€m que ser restauradas antes que o workflow seja finalizado
(TAYLOR et al., 2006).

A estrutura completa de um BPEL workflow esta representada na figura 4.
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<process name="BpelProcessName" targetNamespace="...
xmlns="http://schemas.xmlsoap.org/ws/2004/03/business-process/">
<partnerLinks>
<partnerLink name="partnerA" partnerLinkType="wsdl:parnterALinkType'
myRole="myRoleInRelationToPartner"/>

</partnerLinks>
<variables>
<variable name="varA" messageType="wsdl:Messageld"/>

</variables>
<!-- this is executable part of workflow -->
<sequence>
<receive partnerLink="partnerA" portType="wsdl:parnterALinkType"
operation="doSomething" variable="vardA" />
<assign>
(COPY}
<from>$varh. someParameter</from>
<to>$varB.anotherInfo</to>
</copy>
</assign>
<invoke partnerLink="partnerB" portType="pb:anoptherPartnerPT"
operation="doSomethingElse" inputVariable="varB"
outputVariable="varC" />
. <!-- here something more happens -->
<reply partnerLink="partnerA" portType="wsdl:parnterALinkType"
operation="doSomething" variable="results"/>
</sequence>
</process>

Figura 4 - Estrutura de um BPEL workflow (TAYLOR et al., 2006)

A definicdo de um BPEL workflow estd contida em um elemento <process>.
Este elemento € composto por diversos outros elementos, como <partnerLinks> e
<variables>, e uma atividade que representa um ponto de entrada para o workflow
(normalmente isto é representado pelo elemento <sequence>) (TAYLOR et al., 2006).

BPEL prové um conjunto de construgdes simples para enviar e receber
mensagens. Tipicamente, um BPEL workflow, ird comecar com uma atividade de
recebimento de mensagem (<receive>) e ird terminar com uma atividade resposta de
mensagem (<reply>), que ird responder & mensagem recebida inicialmente. E ficil enviar
uma mensagem para outro servico web (que sdo chamados partners em BPEL) usando a
atividade de invocar (<invoke>) outros servicos. Existem duas versdes de invocacdo,
sendo uma versdo em que apenas uma varidvel de entrada estd presente, e a outra em que
se estd respondendo a uma requisi¢do e uma varidvel de entrada e uma de saida estdo

presentes (TAYLOR et al., 2006).
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A linguagem oferece fungdes limitadas para manipulag@o de dados. Essas fun¢des
sao suficientes apenas para a manipulacdo simples dos dados mais relevantes ao processo e
para o controle do fluxo dos dados do processo (TAYLOR et al., 2006).

Todas as mensagens em BPEL estdo contidas em varidveis. As varidveis sdo
passadas entre atividades BPEL. Para copiar e modificar o contetido de varidveis pode ser
usada a atividade de assinalar (<assign>). E suportada a linguagem XPath para selecionar
e modificar o conteido XML (TAYLOR et al., 2006).

A BPELAWS apresenta ainda um mecanismo de identificacdo para instincias de
processos, que permite a definicdo de identificadores de instincias no nivel do envio de
mensagens da aplicacdo. Além do controle de identificadores, BPELAWS também oferece
suporte a criagdo e destrui¢do de instincias de processos por meio de um mecanismo
basico de controle de ciclo de vida (TAYLOR et al., 2006).

A linguagem apresenta o recurso de definir workflows baseados em grafos. E facil
iniciar diversas atividades em paralelo com <f1ow> e BPEL permite definir dependéncias,
de forma grafica, entre as atividades. Cada atividade (um né no grafo) pode ter diversos
links de chegada e de saida. Para uma atividade iniciar sua execugdo, todos os links de
chegada devem estar habilitados. Quando uma atividade € finalizada, todos os seus links de
saida ficardo habilitados. Sendo estes /inks de entrada de outras atividades, estas atividades
poderdo ser iniciadas. Este recurso permite que sejam construidos diversos tipos de grafos
em BPEL e a parte mais interessante é que BPEL permite ao programador misturar
abordagens estruturadas e graficas em um mesmo workflow (TAYLOR et al., 2006).

A BPEL néo tem loop paralelo. Este fator € particularmente importante quando se
trata de uma aplicacdo cientifica. Se o nimero de iteracdes é constante, é possivel usar
<flow> para iniciar muiltiplas atividades em paralelo, mas essa abordagem néo funciona se
o ndmero de iteracdes depende de um dado de entrada do workflow, por exemplo. Um loop
paralelo pode ser simulado com invocagdes ndo bloqueantes de um servico web (que serd
um BPEL sub-workflow). Mas esse tipo de invocacdo € dificil de definir e, em geral,
estabelecer canais de comunicacio entre o sub-workflow e o workflow principal, assim
como detectar se todos os sub-workflows foram finalizados com sucesso, pode ser uma
tarefa dificil (TAYLOR et al., 2006).

Existem diversas ferramentas que podem ser usadas para definir BPEL workflows.
Elas podem variar de editores de XML simples ou mais sofisticados até ferramentas
graficas com uma interface para compor workflows através da conexdo de servigos web por

meio de grafos, escondendo do usudrio o texto XML dos processos de BPEL e gerando o
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XML automaticamente quando necessario. Como as ferramentas graficas operam em um
alto nivel de abstracdo elas, normalmente, suportam apenas um subconjunto das
funcionalidades de BPEL. Essas funcionalidades costumam estar relacionadas a um
determinado grupo de usudrios ao qual a ferramenta se aplica (TAYLOR et al., 2006).

A BPEL vem se tornando o principal padrio para workflows baseados em
servicos web e pode ser integrada a arquitetura web e a portais. Uma das maiores
limitagcdes de BPEL sdo um suporte pobre para a execucdo de um grande nimero de sub-
workflows paralelos. Apesar das limitagdes, esta linguagem € uma escolha vidvel para
workflows de grid, mas s@o necessarios recursos adicionais para sejam atendidas todas as
necessidades da execucdo deste tipo de workflow. BPEL suporta extensdes como BPELJ,
que permite intera¢des entre BPEL workflows e componentes Java, e é possivel que
algumas das extensdes existentes se tornem padrdes para BPEL workflows cientificos de
grids (TAYLOR et al., 2006).

Por enquanto, a BPEL ndo € a linguagem mais utilizada para workflow em
projetos cientificos, apesar de apresentar caracteristicas muito ligadas a workflows
cientificos como, por exemplo, recursos para o tratamento de excegOes e facilidades para
representacdo de workflows complexos, além de ser uma boa linguagem para
compartilhamento de workflows entre diferentes projetos, o que facilita atividades de e-
science, fortalecendo a idéia de que esta linguagem pode ser usada no apoio a pesquisa
cientifica. A BPEL pode ser vista como uma ferramenta que permite que um workflow
importe e exporte outros BPEL workflows em projetos cientificos (TAYLOR et al., 2006).

Para que a BPEL possa ser largamente utilizada na modelagem de workflows
cientificos, € necessdria a extensdo da linguagem com adi¢do de abstracdes de mais alto
nivel que as originalmente oferecidas por BPEL. Para que essas extensdes sejam possiveis,
€ necessdria a utilizagdo de ferramentas de modelagem que oferecam este tipo de suporte.
Existem, atualmente, muitos esforcos no sentido de desenvolver ferramentas que
possibilitem extensdes a linguagem e facilidades ao desenvolvimento de workflows

cientificos, o que serd visto no préximo capitulo.
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Capitulo 4
Ferramentas para e-science

Como a pesquisa cientifica envolve varios programas de andlise e bancos de dados, que
estdo em constante crescimento e atualizacdo, € imensa a possibilidade de andlises que
podem ser feitas. Desta forma, para se ter produtividade, eficiéncia e qualidade nas
andlises, torna-se necessaria a definicdo de uma linguagem de workflow apropriada com
suporte de um sistema de geréncia de workflows (SGW) (LEMOS, 2004).

Um SGW oferece automatizacdo dos procedimentos de um negdcio ou
experimento cientifico através do gerenciamento de uma seqiiéncia de atividades, e da
invocacdo dos recursos humanos e tecnoldgicos apropriados, associados aos diversos
passos da atividade.

Segundo LEMOS (2004), temos uma lista de requisitos que um sistema de
geréncia de workflows deve atender:

e O sistema deve incluir os processos, dados e recursos normalmente usados e
oferecer mecanismos de extensibilidade para acomodar novos processos,
dados e recursos;

e O sistema deve permitir ao usudrio a definicdo e redefinicdo de workflows,
permitindo a definicdo de propriedades dos processos, dados e recursos
facilitando a escolha do pesquisador de acordo com sua necessidade;

e O sistema deve oferecer ferramentas de valida¢do do workflow definidas pelo
pesquisador. Devem ser verificadas as entradas e saidas definidas pelo usudrio
para cada processo do workflow verificando sua coeréncia. Caso sejam
necessarios, devem ser definidos processos que facam conversdo de formato
de dados e processos que verifiquem se os resultados gerados pelos processos
sao esperados ou ndo. Em caso de resultados ndo esperados, pode ser
necessdrio o tratamento de alguma excegao;

e O sistema deve ser capaz de otimizar e executar o workflow definido pelo
pesquisador, de acordo com a arquitetura que estd sendo utilizada. A
execucdo do workflow pode ser monitorada pelo pesquisador e a intervencdo
do mesmo sobre esta execucdo deve ser possivel, no caso de necessidade de
avaliacdo de resultados intermedidrios. Ao avaliar os resultados

intermediarios, o pesquisador pode decidir continuar ou ndo a execucio e
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também pode fazer alguma modificacido na defini¢do das proximas atividades
do workflow;

¢ O sistema deve oferecer agendamento da execugdo do workflow;

e O sistema deve armazenar metadados sobre o workflow. O sistema deve ser

capaz de gerar estes metadados automaticamente e oferecer mecanismos para
o usudrio consultd-los e atualizd-los. Os metadados poderdo ajudar os
pesquisadores a definir novos workflows, usar resultados gerados em
execucdes anteriores de workflows como entrada de novas execugdes de
workflows e minerar os resultados produzidos por execucdes de workflows
para descobrir informagdes relevantes.

Além da geréncia de workflows € necessdrio ter o suporte de um sistema de
geréncia de dados cientificos. Este sistema deve ter a capacidade de armazenar, acessar e
manipular dados e metadados. Além disso, o sistema deve oferecer ferramentas que
permitam a criacdo de consultas sobre os dados armazenados e deve permitir a
visualiza¢@o dos resultados de forma amigavel, ajudando o pesquisador a analisar os dados.
E, ainda, o sistema de gerenciamento de dados deve, sobretudo, oferecer mecanismos de
seguranca para o acesso aos dados, ndo permitindo o acesso por usudrios nao autorizados
(LEMOS, 2004).

Atualmente existem alguns sistemas que tratam de geréncia de workflows e
exploragdo de dados cientificos, sendo possivel destacar o MyGrid (Stevens, 2003 in
LEMOS, 2004), o Taverna (TAVERNA, 2007), o VisTrails (VISTRAIL, 2007) e o Kepler
(KEPLER, 2007).

4.1 MyGrid

“O MyGrid é um projeto de desenvolvimento de uma camada open-source em alto nivel,
que pode ser utilizada por diversos laboratérios para a execugdo de aplicativos e workflows
em um ambiente de grid” (Foster, 2001; IBM Corporation, 2004 in LEMOS, 2004).

O projeto MyGrid é uma colaboracdo entre diversas universidades do Reino
Unido e empresas multinacionais. E uma ferramenta que tem como objetivos principais dar
suporte a utilizacdo de recursos em um grid computacional e contornar dificuldades de
gerenciamento de escalonamento de tarefas no ambiente de grid (CARDOSO; MATTOSO
e MATTOS, 2007). O MyGrid é também uma plataforma de execucdo de aplicacdes

paralelas leves em grids. Aplicacdes leves, também chamadas aplicagdes bag-of-tasks, sao

-34 -



definidas como aplicacdes compostas de um conjunto de tarefas independentes que ndo
necessitam de comunicacido durante sua execucao (ANDRADE, 2002).

O MyGrid tem cédigo aberto implementado em Java e scripts shell. E
multiplataforma, podendo ser utilizado tanto em ambientes Linux como Windows. O grid
de um determinado usudrio do MyGrid € composto por todas as mdquinas as quais ele tem
permissdo de acesso. Isto é extremamente interessante para aplicagdes do tipo bag-of-tasks,
devido ao fraco acoplamento das tarefas (CARDOSO; MATTOSO e MATTOS, 2007).

Uma ontologia5 , definida em DAML-OIL [Horrocks, 2002; Wroe, 2003; W3C,
2001a, b], oferece um vocabulério controlado de conceitos que descrevem oS servicos e
workflows, tipos de entrada permitidas, tipos de saidas produzidas e recursos utilizados por
estes servicos. Esta ontologia € utilizada para classificar e recuperar servicos e workflows
de acordo com a seméantica dos dados de entrada e saida e, de acordo com as tarefas que
cada servico e workflow fazem (LEMOS, 2004).

Nao € necessdria a instalacio de nenhuma infra-estrutura por parte dos
administradores. As maquinas que compdem o grid sdo vistas pelo usudrio através de uma
mesma abstracdo, chamada de Grid Machine Abstraction. Existem implementagdes desta
abstracdo para situacdes diversas, como, por exemplo, acesso através de uma agente Java
ou através de scripts shell. Sob essa mesma abstracdo, € possivel ao MyGrid fornecer
acesso a recursos controlados por outros middlewares (ANDRADE, 2002).

O aspecto operacional do MyGrid € resolvido movendo o poder de instalacdo e
configuragdo do middleware do administrador do sistema para o usudrio. A partir do
acesso aos recursos, ele mesmo pode configurar sua plataforma global, sem a necessidade
da interven¢do do administrador. Essa relativa independéncia do usudrio torna o sistema
mais flexivel e acessivel a usudrios que nao t€m uma infra-estrutura de computacio em
grid disponivel, mas desejam utilizar recursos disponiveis aos quais t€m acesso
(ANDRADE, 2002).

O MyGrid nio se propde a resolver o aspecto gerencial. E responsabilidade do
usudrio, conseguir acesso aos recursos que ele deseja utilizar. Contudo, uma vez que 0s
mecanismos necessdrios para a utilizacdo de um recurso sdo minimos, € mais facil para os

usudrios obter acesso e utilizar um maior nimero de recursos. Por exemplo, um usudrio

5 Uma ontologia é uma especificagdo de conceitos (Gruber, 1993; Guarino, 1998; Stoffel; 1997 in LEMOS, 2004), ou seja, uma
descricdo concisa e nao ambigua de quem sdo as entidades relevantes no dominio da aplica¢do e como elas se relacionam. As entidades

podem ser objetos, processos, fungdes, predicados e outros tipos dependentes da aplicagdo” (Schulze-Kremer, 1998 in LEMOS, 2004).
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pode obter acesso a uma rede de estacdes de trabalho apenas conseguindo um /ogin em um
laboratério de uma universidade. Apesar dessa facilidade, entretanto, é importante notar
que a maioria dos usudrios ndo possui acesso a mais que alguns conjuntos de workstations,
0 que, muitas vezes ¢ menos que o desejado (ANDRADE, 2002).

A execugdo simultanea de aplicacdes € coordenada por um né central que
escalona as tarefas nas mdquinas que executam cada aplicacio. Esse né central é chamado
home machine e as demais maquinas sdo chamadas grid machines. A home machine possui
um escalonador, o scheduler, que recebe do usudrio a descricdo das tarefas a executar,
define onde cada tarefa sera executada, submete € monitora cada uma delas de acordo com
sua estratégia de escalonamento. Cada méquina do grid executa uma tarefa de cada vez.
Normalmente, as maquinas do grid ndo t€ém um sistema de arquivos comum e ndo sio
idénticas com relacdo tanto ao hardware como ao software (CARDOSO; MATTOSO e
MATTOS, 2007).

O MyGrid tem como objetivo ser simples, completo e seguro. A utilizagdo do
MyGrid tenta ser o mais préxima possivel de uma solugio pronta (plug-and-play). E um
sistema seguro por apresentar protecdo a vulnerabilidades no ambiente computacional do
usuario. Um conjunto minimo de servigos, definidos pelo MyGrid, deve ser oferecido por
cada maquina pertencente ao grid. Os servigos sdo: (i) disparo (start-up) de tarefas nas
madquinas do grid; (ii) cancelamento de tarefas que estejam em execugdo; (iii) transferéncia
de arquivos das maquinas do grid para o né central (home machine) e vice-versa
(CARDOSO; MATTOSO e MATTOS, 2007).

O MyGrid também pode ser utilizado para prover servicos que auxiliem a
geréncia da proveniéncia de dados, utilizando recursos de Web semantica, associados a
ambientes de grid, porém, ndo permite determinar diferencas entre experimentos e
melhorar experimentos futuros. Sua interoperabilidade com outros sistemas € limitada
devido ao uso de padrdes ndo abertos para a defini¢do de workflows (BALBI; PIRES e
MATTOSO, 2005).

O MyGrid apresenta dois componentes responsdveis pela geréncia de dados, o
MIR (MyGrid Information Repository) e o KAVE (Knowledge Annotations and
Verification of Experiments). O MIR € o responsdvel pelo armazenamento dos dados dos
usudrios, como, por exemplo, resultados obtidos em experimentos in silico e metadados
agregados a cada experimento. E habilitado como um servi¢o podendo ser acessado por
outros componentes do MyGrid para inserir, excluir ou atualizar dados do repositério. O

MIR foi baseado no myGrid Information Model (IM), que é composto por quatro “pilares”
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basicos: (i) projeto de experimentos cientificos; (ii) pessoas e organizagdes que executam
esses experimentos; (iii) dados bioldgicos e de proveniéncia obtidos nos experimentos; e

(iv) operagdes computacionais envolvidas nos experimentos.

4.1.1 FreeFluo

O FreeFluo € a maquina de workflow do MyGrid e funciona como uma ferramenta de
gerenciamento de workflows para servicos web. Suporta um objeto modelo de workflow na
forma de um grafo direto, no qual cada n6 possui uma méaquina de estados que define seu
ciclo de vida. A sincronizacdo e a transicdo de estados sdo controladas com a transmissio
de mensagens entre os ndés de acordo com o progresso da execucdo (CARDOSO;
MATTOSO e MATTOS, 2007).

Esta ferramenta possui um parser de linguagem de workflow capaz de converter
uma especificacdo textual de workflow para uma representag¢do interna do objeto. Possui
também um gerenciador que invoca servicos no ambiente de tempo real e trata os dados

passados entre os servicos (CARDOSO; MATTOSO e MATTOS, 2007).

4.1.2 SCUFL

SCUFL (Simple Conceptual Unified Flow Language) é um linguagem prépria de defini¢do
de workflows, definida pela equipe do MyGrid, que prové um nivel bem mais alto de visdo
dos workflows do que WSFL. Além de ser mais simples de escrever workflows a mao
utilizando SCUFL, essa linguagem tem a capacidade de representar os workflows escritos
em WSFL e mais outros que ndo podiam ser representados utilizando esta ultima
(CARDOSO; MATTOSO e MATTOS, 2007).

Possui recursos para facilitar o processo de proveniéncia de dados e tolerancia a
falhas. Como o MyGrid trabalha com servicos Web, que podem estar indisponiveis em um
dado momento, a tolerdncia a falhas € muito importante. Alguns metadados que
representam dados como quantidade de tentativas de conexao e tempo entre duas tentativas
consecutivas, sdo incorporados a linguagem SCUFL para implementar o mecanismo de
tolerancia a falhas (CARDOSO; MATTOSO e MATTOS, 2007).

Um documento SCUFL possui “<processor>", “<link>", “<source>", “<sink>"

e “<coordination>" como suas tags (CARDOSO; MATTOSO e MATTOS, 2007).

4.2 Taverna
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E um ambiente integrado para desenvolvimento e execucio de workflows. Surgiu como um
componente do projeto piloto do MyGrid, com o propésito de facilitar as atividades de
bioinformética capturando métodos cientificos como modelos de processos formais,
multiplos e escaldveis, com suporte a grandes conjuntos de dados (data sets) (CARDOSO;
MATTOSO e MATTOS, 2007; ALBRECHT, 2007).

Entre as vantagens do Taverna pode-se destacar a boa documentagdo e lista de
discussdo ativa. E um ambiente multiplataforma, executando em Linux, Mac e Windows, e
apresenta cédigo aberto (ALBRECHT, 2007). Além disso, o Taverna permite ao usudrio
construir workflows complexos a partir de componentes localizados na méaquina local ou
em maquinas remotas, além de permitir a execucdo desses workflows sobre os dados
locais, com possibilidade de visualizacdo dos resultados. Esta ferramenta oferece uma
linguagem prépria para definicdo e edicdo de workflows, a SCUFL (Simple Conceptual
Unified Flow Language), derivada do MyGrid, e uma interface grifica que facilitam a
construcdo, execugdo e edicdo de workflows sobre recursos computacionais distribuidos
(TAVERNA, 2007). O uso de uma linguagem prépria para a defini¢do de workflows, pode
ser uma boa opgdo por se ter uma linguagem projetada especificamente para a aplicagdao
cientifica, apresentando todas as principais estruturas necessdrias a constru¢do de
workflows cientificos. Por outro lado, essa linguagem especifica pode dificultar o
compartilhamento e reaproveitamento de workflows, por ndo ser um padrio ja disseminado
na comunidade de computacdo, como a BPEL, por exemplo. Por exemplo, para que um
outro cientista utilize os workflows definidos com SCUFL por uma outra pessoa, ele deve
conhecer essa linguagem ou possuir o Taverna instalado em sua maquina. Esta situacio
torna o compartilhamento uma atividade nao tdo direta.

Neste ambiente ndo ha padrdes rigidos no desenvolvimento de workflows, o que
facilita o desenvolvimento de workflows ad-hoc. Esta auséncia de padrdes pode ser pouco
interessante para usudrios pouco experientes na definicdo de workflows, pois o sistema o
deixa livre para criar o que quiser, sem direciond-lo na criacdo. Se o usudrio ndo tiver
experiéncia na defini¢do de workflows, ele pode ndo conseguir criar a estrutura desejada. O
foco para a definicdo de workflows estd no fluxo dos dados, e hd possibilidade de
especificagdo de mecanismos de tolerancia a falhas, com um nivel de abstracdo apropriado
(CARDOSO; MATTOSO e MATTOS, 2007). O foco da definicio mantido no fluxo de
dados pode ser interessante quando ndo se deseja variar os dados de forma independente da
estrutura de execug@o. Porém, se for necessério variar os dados para uma mesma estrutura

de execucdo fixa, os resultados obtidos podem estar comprometidos, pois os dados
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influenciardo na execugdo do workflow, e sua variacdo provoca variacdes na estrutura do
mesmo.

O Taverna oferece aos usudrios recursos grificos para construcdo, edicdo e
exibicdo dos workflows. A interface gréifica, basicamente, consiste de trés painéis
(CARDOSO; MATTOSO e MATTOS, 2007; TAVERNA, 2007):

e Advanced Model Explorer: E uma visio geral do workflow para o usudrio em

forma de arvore. Demonstra processadores e servigos presentes no workflow.
Os servigos podem ser facilmente importados para Advanced Model Explorer
a partir do Available Services Panel, sendo facilmente incluidos no modelo do
workflow.

e  Workflow Diagram: Ferramenta para visualizagdo do workflow e seus passos,

de forma geral. Auxilia na validag¢do do workflow criado.

® Available Services Panel: Apresenta uma lista de servigcos que podem ser

adicionadas ao workflow.

A figura 5, apresenta uma vis@o geral dos trés painéis principais que constituem a

interface grafica do Taverna.
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Figura 5 — Interface grafica do Taverna (FISHER, 2007)
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Os workflows sao executados pela méquina de execucdo FreeFluo, citada
anteriormente. Durante a execugdo do workflow, seu progresso pode ser monitorado por
um painel especifico do Taverna, o Enactor invocation panel. Os servicos sdo invocados de
acordo com o modelo do workflow, e seus status vdo se modificando de scheduled
(agendado, ndo executado) para invoking (em execugdo) e, por fim, para complete
(executado). Se um servico falha, isso também é possivel de ser acompanhado pelo painel
de monitoracdo do Taverna. Os resultados finais do workflow também podem ser
visualizados no painel de monitoramento de execugdo. Cada saida diferente do workflow é
gravada separadamente e pode ser salva como um arquivo XML ou um arquivo do Excel.
Os resultados podem ser salvos separadamente ou juntos, em um mesmo formato. No
Taverna, um workflow é executado por uma instincia do workflow, que é representada por
um arquivo XML no formato Xscufl (TAVERNA, 2007).

No Taverna, o transporte e monitoramento de dados sd@o manipulados
automaticamente, e todo o conjunto de componentes de um workflow € executado sem
nenhuma intervengdo externa. Isso permite ao usudrio iniciar a execu¢do de um workflow
e, sobretudo, no caso de workflows com longos periodos de execugdo, ir executar alguma
outra tarefa, ao mesmo tempo. Sem um sistema de workflow, a invocacdo de componentes
externos a maquina local se did de forma manual, por exemplo, e isso toma o tempo do
usudrio, pois ele precisa monitorar toda a execugdo do workflow para fazer essas
invocacdes quando necessario (TAVERNA, 2007). Porém, essa caracteristica pode nao ser
muito interessante para o usudrio que deseja executar o workflow manualmente,
modificando componentes para analisar o comportamento dos dados, por exemplo. O
usudrio, muitas vezes, também necessita de fazer interrup¢des no execugdo do workflow
para ter acesso a resultados intermedidrios, porém, se tudo ocorre de forma automatica,
sem seu controle, essa atividade nao pode ser executada.

Além das facilidades com relacdo a invocagdo automatica de componentes, 0O
Taverna também admite que esses componentes sejam locais ou remotos, 0 que permite
que qualquer usudrio, com um PC razoavelmente moderno, acesse qualquer
supercomputador em qualquer parte do mundo, com a utilizagdo de poucos ou nenhum
recurso administrativo. Embora as mdquinas modernas apresentem recursos
computacionais significantes, ainda existem muitos algoritmos que necessitam de recursos
computacionais em escala industrial. Usando componentes remotos, o usudrio pode tirar
vantagem dos recursos computacionais oferecidos pelo provedor do servigo que estd sendo

utilizado remotamente. O resultado final desta condi¢do € que o workflow pode ser
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completado bem mais rdpido do que se fosse executado completamente na maquina local
do usudrio (TAVERNA, 2007).

No Taverna, € possivel configurar tolerdncia a falhas na definicio de um
workflow. E possivel repetir a execucdo apés falhas ou desviar a execu¢do para um ou
vdrios outros caminhos alternativos quando todas as repeti¢des possiveis ja tiverem sido
esgotadas. E possivel definir quantas vezes um processo serd repetido, apés uma falha, até
que sua execugdo ocorra da forma esperada ou até que seu curso seja desviado para
caminhos alternativos, que também poderdo ser definidos. O tempo de atraso entre as
repeticdes também € configurdavel, o que pode ser muito util na utilizacdo de recursos
remotos, que podem estar indisponiveis em um dado instante e podem estar disponiveis
num instante seguinte (TAVERNA, 2007). O tempo de atraso deve ser muito bem
calculado, antes de ser configurado, pois, se for grande demais, pode alongar
demasiadamente o tempo de execugdo de workflow e, se for muito curto, pode nao ser
suficiente para conseguir invocar um servi¢o remoto indisponivel temporariamente.

Esta ferramenta apresenta a propriedade de Threads, que determina quantas
instancias concorrentes poderdo ser usadas durante uma interacdo. Essa propriedade é
interessante quando se tem a necessidade de executar vérias instdncias de um processo e se
dispde de diversos processadores. Se uma instancia apresenta um tempo de execucdo X, ao
executar N instincias deste tipo sequencialmente, o tempo gasto serd N.X, porém, se N
processadores forem utilizados para executar essas instancias simultaneamente, o tempo
gasto serd X, aumentando assim, o desempenho na execucdo do processo (TAVERNA,
2007). A defini¢do da quantidade de threads também deve ser muito bem estudada, pois, se
muitas instdncias forem executadas simultaneamente em uma maquina com pouca
capacidade de processamento, o efeito de otimizagdo que se espera das threads pode nio
ocorrer e ainda o efeito contrario, de atraso no prcessamento, pode ocorrer. Por outro lado,
se for definida uma quantidade muito pequena de instidncias a serem executadas
simultaneamente, em um ambiente de grande capacidade de processamento paralelo, todo
o potencial do ambiente ndo serd corretamente aproveitado.

O Taverna possibilita uma visdo grafica do diagrama do workflow. Dados de
entrada, de saida e processos aparecem como caixas coloridas, com setas entre elas, que
representam links de controle de dados e de execucdo. E possivel configurar a forma de
apresentacdo e o nivel de detalhes do diagrama. O diagrama final pode ser salvo em
diferentes formatos. Este recurso facilita a visualizacdo rdpida da estrutura do workflow. As

cores dos componentes do workflow apresentam significado (TAVERNA, 2007).
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E possivel definir workflows aninhados (nested workflows), ou seja, workflows
que sdo definidos como partes integrantes de workflows maiores e mais complexos. Na
visualizag¢do é possivel ver a estrutura destes subworkflows ou vé-los de forma resumida,
simplificando assim, a representa¢do do workflow maior (TAVERNA, 2007).

O Taverna apresenta um painel de organizacdo dos servicos, que os mostra de

forma hierarquica (TAVERNA, 2007).

4.3 VisTrails

Os workflows véem emergindo como um paradigma para a representacdo de
computagdes complexas. Além do paradigma dos workflows, com a explosdo do volume de
dados cientificos, podemos observar uma tendéncia dos cientistas em utilizar paradigmas
de visualizacdo. A crescente demanda por visualizacdo estd direcionando o
desenvolvimento de novos modelos de sistemas que contribuem para o aumento do poder
computacional e para a ampla utilizacdo de Graphics Processing Units (GPUs) (BAVOIL
et al., 2005).

Neste cendrio os sistemas para simples modelagem e execucdo de workflows ja
ndo sdo mais suficientes. S3o necessdrios sistemas que oferecam a infra-estrutura
necessdria para tarefas exploratorias, de andlise dos resultados obtidos. Os workflows sdo,
tradicionalmente, utilizados para automatizar tarefas repetitivas, porém, em tarefas
exploratdrias, as mudancas sdo imprescindiveis. A andlise e exploragdo de dados sdo
processos interativos (SILVA e FREIRE, 2007).

Alguns fatores dificultam a exploracdo de dados, podem ser considerados: (i) a
proveniéncia de dados deve ser automatizada e detalhada; (ii) é dificil relacionar a
exploragdo dos dados com seu workflow correspondente; (iii) € dificil determinar
modificacdes necessdrias para os dados e para a estrutura do workflow; e (iv) € dificil
compartilhar os conhecimentos adquiridos a partir da exploragdo de dados. A geragdo e
manuten¢do do workflow sdo os maiores problemas em processos cientificos (SILVA e
FREIRE, 2007).

Buscando resolver a maioria desses problemas, o VisTrails, que é um sistema de
gerenciamente de workflows cientificos, foi desenvolvido pela Universidade de Utah, e
oferece suporte para a exploracio e visualizagdo de dados. Considerando que os workflow
foram tradicionalmente usados para automatizar tarefas repetitivas, para aplicacdes que sio

exploratdrias por natureza, muito pouco € repetido, e as mudangas sdo constantes. Como os

-42 -



cientistas geram e avaliam hipdteses a partir dos dados que estdo sendo estudados, diversos
workflows diferentes sdo criados enquanto um workflow € ajustado em um processo
interativo. VisTrails foi desenvolvido para gerenciar esses workflows intermedidrios.
Possibilita a criacdo, execucdo e compartilhamento de visualizagdes complexas, mineracao
de dados e outras aplicacdes de andlises de dados em larga escala. Por meio do
gerenciamento automdtico de dados, metadados e dos processos de exploracdo de dados, o
VisTrails permite ao usudrio se concentrar nas tarefas relacionadas a sua pesquisa e nao
perder tempo com a organizacdo do grande volume de dados que s@o manipulados. O
VisTrails oferece uma infra-estrutura que pode ser combinada ou mesclada com outros
sistemas existentes de visualizacdo e de workflows (VISTRAILS, 2007).

O VisTrails é um sistema que permite visualizagdes multiplas e interativas,
simplificando a criacdo e a manutengdo de pipelines de visualizacdo, e otimizando sua
execucdo. Esses fatores geram uma infra-estrutura que pode ser combinada com outros
sistemas de visualizacdo e bibliotecas existentes. Este sistema € util para diversas
aplicagdes de visualizagdo. Ele pode ser usado para explorar os parametros em uma
visualizag¢do, repetir visualizacdes com dados diferentes, e para comparar diferentes
técnicas de visualizacdo. O principal componente do VisTrails é o visualization trail
(vistrail), uma especificacdo formal de um pipeline (BAVOIL et al., 2005).

O visualization trail (ou vistrail) ¢ uma especificacdo formal de um pipeline. A
especificacdo de um vistrail consiste em uma seqiiéncia de operagdes usadas para gerar
uma visualizagdo. E gravada a proveniéncia para as imagens geradas, que pode ser usada
para repetir, de maneira automatica, a geracdo da imagem. Um vistrail € armazenado como
um documento XML. Um elemento vistrail contém um conjunto de mddulos, conexdes
entre esses modulos e um elemento opcional de anotacdo. Cada mddulo contém uma ou
mais funcdes, sendo que cada fung@o tem um retorno e um conjunto de parametros e as
conexdes capturam as dependéncias dos dados entre médulos diferentes (BAVOIL et al.,
2005).

Abrangendo a criacdo, execugdo e compartilhamento de um grande ndmero de
workflows complexos, o VisTrails gerencia os dados, os metadados e a exploracdo do
processo. Porém, este sistema ndo permite a configuracdo de tolerdncia a falhas na
definicdo dos workflows, assim como também ndo oferece recurso de validacdo de
workflows nem permite a intervencao do usudrio na execugdo, com a conseqiiente obtencéo
de resultados intermedidrios de acordo com a escolha do usudrio. O VisTrails apresenta

trés camadas de metadados: (i) os dados de evolucdo do workflow; (ii) os dados de
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definicdo do workflow; e (iii) os dados resultantes da execug¢do do workflow. Para explorar
os dados de proveniéncia, existe uma linguagem para consultas. Este sistema ndo tem o
intuito de substituir os sistemas de visualiza¢do de workflows cientificos, ele oferece infra-
estrutura para auxiliar e reforcgar estes sistemas (SILVA e FREIRE, 2007).

Diferente dos sistemas baseados em fluxos de dados, no VisTrails ha uma clara
separacdo entre a especificacdo de um pipeline e suas instincias de execucdo. A
especificacdo serve como um modelo e o usudrio pode executd-la utilizando diferentes
parametros (BAVOIL ez al., 2005).

O VisTrails vai além da especificacdo do vistrail, identificando e evitando
operacdes redundantes. E gerada uma otimizacio que é especialmente util para
visualiza¢Ges multiplas, em que o vistrail pode conter seqii€ncias semelhantes. Isso pode
ocorrer, por exemplo, quando variagcdes de um mesmo trail sdo executadas. Por meio do
reuso de resultados jd computados para seqiiéncias parecidas de diferentes pipelines, o
VisTrails gera uma melhora de interatividade (BAVOIL et al., 2005).

No VisTrails, sdo usadas XML query languages como, por exemplo, XPath e
XQuery para consultar a especificacio e as instancias do vistrail. Usando uma XML query
language, o usudrio pode, por exemplo, consultar um conjunto de vistrails armazenados
para localizar um que seja adequado para uma determinada tarefa. Além dessas facilidades
de uso, o framework VisTrails é extensivel e pode ser usado por workflows cientificos em
geral (BAVOIL et al., 2005).

Os principais objetivos do sistema sdo: (i) a criagdo de uma infra-estrutura que
mantenha a proveniéncia de um grande nimero resultados (imagens) de visualizagdes de
dados; (ii) o oferecimento de um framework geral para a execucdo eficiente de um grande
namero de pipelines de visualizagdo potencialmente complexos; e (iii) o oferecimento de
uma interface com o usudrio que simplifique a comparagao entre diversas visualizacdes. O
VisTrails busca construir uma infra-estrutura extensivel e flexivel que seja capaz de
reforcar e ser combinada com os sistemas ja existentes (BAVOIL et al., 2005).

Como no VisTrails, existe uma clara separacio entre a especificacdo do pipeline e
suas instdncias de execucdo, a correspondéncia entre os valores dos parimetros e a
visualiza¢do resultante ¢ mantida no sistema; e pela combinacdo deste fator com o
mecanismo que controla as versdes das especificacdes de pipeline, um histdrico completo
do pipeline pode ser mantido, por meio de um registro de proveniéncia das visualizagdes.
Pela visualizacdo da especificacio de um pipeline como um modelo e permitindo ao

usuario especificar conjuntos de entradas para um determinado pipeline, € oferecido um
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mecanismo para a geracdo de um grande ndmero de visualiza¢des. Como ja foi dito, o
VisTrails otimiza a especificacio do vistrail identificando e evitando operagdes
redundantes. Essa otimizacdo gera uma melhora substancial de desempenho, permitindo a
exploragdo de um grande nimero de visualizagcdes simultaneamente. Quando variagdes do
mesmo pipeline precisam ser executadas, speedups substanciais podem ser obtidos
armazenando (caching) os resultados de execugdes subseqiientes dos pipelines (BAVOIL
et al., 2005).

No VisTrails, historicos de sess@o podem ser construidos a partir de informacoes
armazenadas em um conjunto de instincias vistrail, facilitando a repeticdo de operagdes.
Uma instancia vistrail guarda informagdes de proveniéncia de suas imagens derivadas.
Essas informagdes incluem nome e localiza¢do dos arquivos com dados de entrada. Para
garantir a possibilidade de reproducdo das execugdes, o sistema faz copias dos dados de
entrada. Um banco de dados € utilizado para armazenar os metadados, e os dados de
entrada sdo armazenados em sistemas de arquivos. Um problema com essa forma de
armazenamento dos dados de entrada é que os arquivos de armazenamento podem ser
movidos, apagados ou modificados. Além disso, é oferecida uma infra-estrutura que
permite o uso efetivo de diversas técnicas de visualizacdo, o que permite ao usudrio
explorar e entender as informagdes subjacentes (BAVOIL et al., 2005).

O framework VisTrail possui um mddulo gerenciador de cache (Vistrail Cache
Manager — VCM) que agenda a execucdo de médulos nos vistrails. Quando os passos de
um vistrail sdo executados, o VCM armazena seus resultados, uma assinatura do médulo
que inclui os nomes e valores dos parametros, juntamente com um handle para os dados de
saida do moédulo. Quando o VCM identifica sub-redes em um vistrail que ja foram
processadas, localmente, a computacdo possivelmente dispendiosa é transformada em
cache. Para maximizar a utilidade do cache, os resultados armazenados sdo compartilhados
entre os vistrails. Isso permite a eliminacdo de processamentos redundantes em seqiiéncias
correspondentes de vistrails diferentes (BAVOIL et al., 2005).

Além do médulo de geréncia de cache, existem também o Vistrail Player (VP),
que é um interpretador bem simples, que recebe como entrada um arquivo XML para uma
instancia do vistrail e a executa; o Vistrail Builder (VB), que apresenta uma interface
grafica para a criacdo e edicao de vistrails, escreve e 1€ vistrails no mesmo formato XML
utilizado pelos outros médulos do sistema, além de utilizar o mesmo paradigma de
modulos e conexdes que os sistemas de fluxo de dados; e a planilha de visualizacao

(Visualization Spreadsheet — VS) do VisTrails, que permite ao usudrio comparar oS
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resultados de multiplos vistrails, por meio de um conjunto de janelas de visualizacio
separadas (BAVOIL et al., 2005). Essa comparacdo de resultados é feita pelo usudrio, pois
0 sistema nao apresenta um mecanismo de comparacdo, com a apresentacdo de relatérios
de diferencas ou semelhancas entre vistrails diferentes.

O layout da planilha de visualizacdo do VisTrails oferece uma utilizacdo eficiente
do espaco da tela. As células de visualizacdo podem executar diferentes vistrails e também
podem usar diferentes parimetros para a mesma especificacdo de vistrail. Para garantir
uma execucdo eficiente, todas as janelas compartilham a mesma cache. O Vistrail Player é
multiplataforma, rodando em Windows, MAC e Linux (BAVOIL et al., 2005). Na figura 5

podemos observar as janelas do VisTrails, com seus mddulos funcionais.
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Figura 6 — Janelas do VisTrails (VISTRAILS, 2007)

Usando um vistrail, os usudrios podem resgatar exploracdes anteriores; aplicar
facilmente operacdes idénticas a um novo conjunto de dados, sem ter que refazer longas
seqiiéncias de operagdes; compartilhar seus resultados com outros usudrios; testar novos
codigos a partir da comparagio entre visualizagdes geradas a partir de diferentes versdes de
uma simulag@o. Por meio do caching de resultados intermediarios e do compartilhamento

de computacdes complexas, € possivel também reduzir consideravelmente seu tempo de
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resposta, possibilitando ao usudrio explorar, de forma eficiente, grandes volumes de dados

(BAVOIL et al., 2005).

4.4 Kepler

Kepler é um software para andlise e modelagem de dados cientificos, que tem como
objetivo principal reduzir o esfor¢o necessario para a criacdo de modelos executdveis, por
meio do uso de uma representacdo visual de processos. Essas representagdes, que também
podem ser chamadas de workflows cientificos mostram o fluxo de dados através de anélise
discreta e modelagem de componentes (KEPLER, 2007; LUDASCHER et al., 2004).

E um software open-source e multiplataforma, podendo rodar em plataformas
Windows, Linux e Machintosh (LUDASCHER et al., 2004). Embora o Kepler esteja sendo
desenvolvido para se tornar uma aplicacio estdvel e totalmente desenvolvida, este software
€ apenas um projeto de pesquisa, que vem sendo desenvolvido em um trabalho continuo.
Os usudrios do Kepler podem contribuir com sugestdes de melhora, assim como também
podem auxiliar os desenvolvedores reportando bugs e outros problemas que possam vir a
ocorrer. A pesquisa e o desenvolvimento no Kepler se beneficiam de interacdes e
colaboragdes com outros grupos (LUDASCHER et al., 2004). A participagdo dos usudrios
no desenvolvimento da aplicacdo ajuda a adaptar o projeto as necessidades reais dos
cientistas. Para instalar e utilizar o Kepler é necessario ter o Java 1.5 ou superior instalado
(KEPLER, 2007).

Workflows cientificos sdo ferramentas flexiveis para acesso a dados cientificos e
execucdo de andlises complexas nesses dados. Cada workflow consiste de passos que
podem envolver acesso a bancos de dados, andlise e mineragdo de dados, e computagio
intensiva em clusters de computadores de alto desempenho. Cada passo do workflow é
representado por um “ator” (actor), que, na interface grafica do Kepler, € um componente
que pode ser arrastado e incluido em um workflow. Atores conectados formam um
workflow, permitindo aos cientistas analisar e mostrar dados durante seu processamento,
modificando pardmetros, se necessdrio, e re-executando e reproduzindo resultados

experimentais (KEPLER, 2007).
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Figura 7 - Exemplo de um workflow cientifico desenvolvido no Kepler (KEPLER, 2007)

Workflows podem representar modelos tedricos ou andlises, podem ser simples e
lineares, ou podem ser complexos e nao lineares. Um dos beneficios do workflow cientifico
€ que ele pode ser aninhado, o que significa que um workflow pode conter subworkflows
que executam tarefas embutidas. Um workflow aninhado (também conhecido como um
ator composto) é um componente reusdvel que executa uma tarefa potencialmente
complexa. Workflows cientificos no Kepler t€m acesso aos mais atuais beneficios da
computagdo em grade (permitindo acesso a recursos computacionais distribuidos como
dados e servicos de computacdo) sem revelar a complexidade escondida sob este tipo de
tecnologia. As tarefas de processamento de dados em baixo nivel sio automatizadas,
permitindo que os cientistas mantenham seu foco nas questdes cientificas de seu interesse
(KEPLER, 2007).

Um workflow também fornece documentacdo de todos os aspectos de uma
andlise, a representagdo visual dos passos da anélise, a possibilidade de trabalhar através de
multiplos sistemas, além de permitir a reproducdo de um projeto de maneira simples, sem
muitos esfor¢os, e também permitir o reuso de parte ou de todo o workflow em um projeto
diferente. No Kepler é possivel que o usudrio modele, analise, € mostre os dados por meio

de uma interface simples. O Kepler permite aos cientistas criar seus proprios workflows
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cientificos executdveis por meio da simples inclusdo ou exclusdo de componentes em uma
drea de criacdo de workflows, e conexdo dos componentes para construir um fluxo de
dados especifico, criando um modelo visual da por¢do analitica de uma pesquisa. E
possivel representar a visualizacdo completa do workflow de uma forma facil de entender
como os dados fluem de um componente para outro. Dessa forma, a definicdo do workflow
estd focada no fluxo dos dados, o que torna a estrutura de execucdo do workflow
dependente dos destes, dificultando a variacdo de dados para uma mesma estrutura. O
workflow resultante pode ser salvo em formato texto e, dessa forma, compartilhado com
outras pessoas (KEPLER, 2007).

Uma gama de componentes prontos estd incorporada como padrio no Kepler,
incluindo componentes matemadticos, estatisticos, componentes para processamento de
sinais e componentes para inser¢do, manipulacdo e exibi¢do de dados. O usudrio também
pode criar novos componentes ou utilizar componentes ja existentes em outros. Usudrios
iniciantes em computagdo podem criar workflows com componentes padrido, ou modificar
os workflows existentes para que eles atendam suas necessidades. Componentes pré-
programados do Kepler podem ser facilmente incluidos em uma representacdo visual ja
existente de um workflow. Os usudrios avangados também podem utilizar o Kepler para
representar programas e andlises complexas, podendo compartilhd-los de forma simples e
compreensivel (KEPLER, 2007).

Para cada workflow diferente que for aberto ou criado, uma nova janela do Kepler
serd aberta. Multiplas janelas permitem ao usudrio trabalhar em diversos workflows
simultaneamente e comparar, copiar e colar componentes entre os workflows abertos
(KEPLER, 2007).

O Kepler prové acesso a repositorios de dados, recursos computacionais e
bibliotecas de workflows distribuidos geograficamente (KEPLER, 2007). A partir da URL
da descricdo de um servigco web, um ator genérico de servico web do Kepler é capaz de
instanciar operagdes particulares especificadas na descricio do servigo. Depois da
instanciagdo, este ator pode ser incorporado a um workflow cientifico como se ele fosse um
componente local. Os dados de entrada e saida do servigo web, especificados na descri¢io
WSDL do servico, sdo representados pelas portas de dados de entrada e de saida do ator
(LUDASCHER et al., 2004).

Para a constru¢@o de workflows cientificos no Kepler, sdo utilizados componentes
bésicos customizdveis. Sdo eles: atores (actors), diretores (directors) e parametros

(parameters), além das relagdes (relations) e portas (portas), que permitem a comunicagio
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entre os componentes (KEPLER, 2007). O sistema nio oferece mecanismo de validacdo do
workflow nem agendamento de execuc¢do para 0 mesmo.

Um diretor controla (ou dirige) a execugcdo de um workflow. Os atores recebem
suas instrugdes de execugdo do diretor. Em outras palavras, o ator especifica o que serd
executado e o diretor especifica quando serd executado. Todo workflow deve ter um diretor
que controla sua execucdo usando um modelo particular de computacdo. Cada modelo de
computagdo no Kepler é representado pelo seu préprio diretor. Um pequeno conjunto de
diretores mais comumente utilizados vem acoplado ao Kepler, mas outros podem ser
acessados remotamente quando necessario. Em workflows mais complexos € possivel se ter
diferentes diretores em diferentes niveis. Kepler fornece um grande conjunto de atores
predefinidos para criacdo e edi¢do de workflows cientificos, porém, novos atores podem ser
adicionados ao Kepler para uso exclusivo de um usudrio podendo ser utilizados por outros
(KEPLER, 2007).

Atores compostos (composite actors) sao colecdes ou conjuntos de atores
reunidos para executar operacdes mais complexas. Eles podem ser usados em workflows,
atuando essencialmente como workflows aninhados ou sub-workflows. Um workflow
completo pode ser representado como um ator composto e incluido como um componente

em um outro workflow (KEPLER, 2007).

Input Actor Nested Workflow Output Actor

(e.g., data) (i.e., composite actor) (e.g., display)

Figura 8 - Representacdo de um workflow aninhado (KEPLER, 2007)

Cada ator em um workflow pode conter uma ou mais portas, que sdo usadas para
consumir ou produzir dados, e para comunica¢do com outros atores do workflow. Atores

sdo conectados em um workflow por meio de suas portas. A ligacdo que representa o fluxo
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de dados entre a porta de um ator e outro ator é chamada canal. Existem trés tipos de
portas: (i) input port: porta para os dados consumidos pelo ator; (ii) output port: para os
dados produzidos pelo ator; e (iii) input/output port: para dados consumidos e produzidos
pelo ator (KEPLER, 2007).

As relacdes permitem aos usudrios ramificar um fluxo de dados, e dessa forma os
dados podem ser enviados para multiplos lugares no workflow. Por exemplo, se for
necessario os dados de saida de um ator operacional para um outro ator operacional, e para
um ator de exibi¢do para exibir aqueles dados, pelo uso de relagdo no canal de saida, o
usuario pode direcionar os dados para ambos os lugares simultaneamente (KEPLER,
2007). Este recurso permite, de forma implicita, a configuracio de um mecanismo de
tolerancia a falhas, porém, de forma precdria. Ao definir o workflow, o usudrio tem que
definir o mecanismo de tolerancia manualmente, sem o auxilio do sistema, que nédo oferece
esse recurso de forma explicita.

Parametros sdo valores configurdveis que podem ser adicionados ao workflow, ou
a diretores, ou atores (KEPLER, 2007). Workflows cientificos sdo criados e editados no
Kepler por meio de uma interface simples de “arrastar e soltar”. E possivel observar esta
interface na figura 9. Apenas por meio da interface € possivel fazer uma validagdo do
workflow. O usudrio tem que utilizar a estrutura do workflow, mostrada por meio da
interface e entfo, fazer ele mesmo a validacdo, pois o sistema ndo oferece este recurso de

forma automatica.
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Figura 9 — Uma janela vazia do Kepler, com suas principais se¢cdes indicadas (KEPLER, 2007).

As abas de componentes e de dados (Component tab e Data tab), como 0s
préprios nomes sugerem, mostram componentes ¢ dados. A aba de componentes contém
uma biblioteca dos componentes do workflow. Os componentes sdo mostrados em
categorias. A aba de dados contém um mecanismo de busca para localizar e usar conjuntos
de dados (que podem estar disponiveis na web) (KEPLER, 2007).

KEPLER (2007) fornece um mecanismo de busca para localizar dados (em um

Grid) e componentes (no sistema local).

4.5 Anadlise comparativa das principais ferramentas: Taverna, VisTrails
e Kepler

Como foi apresentado no inicio deste capitulo, ¢ desejavel que um sistema de geréncia de

workflows inclua os processos, dados e recursos normalmente usados e ofereca

mecanismos de extensibilidade para acomodar novos processos, dados e recursos; permita

ao usudrio a definicao e redefinicdo de workflows, permitindo a defini¢do de propriedades
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dos processos, dados e recursos facilitando a escolha do pesquisador de acordo com sua
necessidade; ofereca ferramentas de validacdo do workflow definidas pelo pesquisador;
ofereca o recurso de tratamento de excec¢do; seja capaz de otimizar e executar o workflow
definido pelo pesquisador; possibilite a interferéncia do usudrio na execucio do workflow;
ofereca agendamento da execucdo do workflow; gere e armazene, automaticamente,
metadados sobre o workflow.

Além dessas caracteristicas, também podem ser consideradas como
funcionalidades interessantes, que o sistema seja multiplataforma, ofereca suporte ao
trabalho com grande volume de dados, permita a visualizagdo de resultados intermediarios
e ofereca mecanismo de consulta dos metadados armazenados.

E possivel verificar algumas dessas caracteristicas nas ferramentas apresentadas
ao longo deste capitulo. Todas elas sdo multiplataforma, oferecem suporte ao trabalho com
grande volume de dados, apresentam extensibilidade, permitindo a inclusdo de novos
processos, recursos e dados, além de permitirem defini¢do e redefini¢do de workflows, com
mecanismo para execucao dos mesmos.

O VisTrails, assim como o Kepler, traz com sua configuragdo um conjunto de
componentes padrdo para a definicio de um workflow. Taverna e Kepler permitem a
constru¢do de mecanismos para o tratamento de excegdes, sendo que o Taverna apresenta
esse mecanismo de forma mais automdtica e explicita, j4 o Kepler permite que essa
construcdo seja feita, de forma implicita, a partir da combinacao de outros recursos.

VisTrails e Taverna geram e armazenam metadados sobre os workflows
executados. O VisTrails também é capaz de gerenciar estes dados e ainda oferece uma
estrutura de consulta para que o usudrio tenha um acesso facilitado a dados de proveniéncia.
Além dessa capacidade, o VisTrails também oferece um incrivel controle de versdo dos
workflows que vao sendo gerados e modificados. O agendamento e validacdo dos
workflows sdo funcionalidades que ndo sdo oferecidas, de forma automatizada, por
nenhuma das ferramentas apresentadas.

A partir das informagdes obtidas no estudo de cada uma dessas ferramentas, é
possivel notar que algumas funcionalidades podem ser encontradas em uma ferramenta e
ndo em outra, o que mostra que ainda ndo € possivel se ter a uma ferramenta completa, que
atenda a todas as necessidades de todos os perfis de usudrios. Para ter acesso a todos os
recursos de que se necessita, o usudrio tem que fazer uso de diversas ferramentas,

combinando a facilidades obtidas pelo uso cada uma delas, de acordo com seus interesses.
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Capitulo 5

Conclusoes

E cada vez mais comum no meio cientifico que grupos de pesquisa distintos colaborem
entre si compartilhando dados, andlises, técnicas e recursos computacionais. Os recursos
computacionais, ao serem aplicados as atividades de pesquisa cientifica, estdo colaborando
com o crescimento da produgdo cientifica nas mais variadas dreas de conhecimento. Esses
recursos, além de possibilitarem a colaboragdo entre os cientistas, permitem que eles
mantenham seu foco nas atividades de pesquisa sem se preocupar com formas de
armazenamento e compartilhamento de recursos. Algumas areas de pesquisa, que geram
grande quantidade de dados, utilizam recursos computacionais de alto desempenho para

atender a sua demanda de armazenamento, processamento e andlise dos dados obtidos.

Nesse contexto, o termo e-science é geralmente empregado para descrever o
desenvolvimento de infra-estruturas de servigos de software capazes de prover acesso a
facilidades remotas, recursos computacionais remotos, armazenamento de informacdes em
bancos de dados dedicados e disseminacdo e compartilhamento de dados, resultados e
conhecimento. Em e-science, sdo utilizadas tecnologias como a proveniéncia de dados,
tecnologias de integragdo de informacdes, grids computacionais e servicos Web para o
apoio a realizacdo de experimentos cientificos. Essas tecnologias e os principais conceitos
ligados a elas, sdo apresentados no capitulo 2 desta monografia, possibilitando um melhor
entendimento desse contexto de pesquisas cientificas que sdo realizadas com o apoio de
recursos computacionais.

Um workflow para e-science é um workflow voltado para explicitar
representacdes de processos experimentais cientificos, geralmente de natureza colaborativa.
O conceito de workflow, assim como os detalhes comuns e as disparidades entre os
workflows cientificos e de negdcio, sdo apresentados no capitulo 3, oferecendo uma nocao
de como essas tecnologias funcionam na prética, sem deixar de mostrar suas principais
caracteristicas conceituais. Além de especificar o que sdo e como funcionam os workflows,
no capitulo 3, também ¢é apresentada uma linguagem para a definicdo de workflows, BPEL.
Sdo apresentadas as principais constru¢des dessa linguagem, o que permite um melhor
entendimento de como os workflows sao definidos € modelados.

Para a criacdo de workflows cientificos sd3o necessdrias ferramentas que

possibilitem o seu projeto e composicdo. A partir da apresentagc@o e andlise das principais
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funcionalidades desejaveis em ferramentas de geréncia de workflows e da apresentacdo de
algumas dessas ferramentas no capitulo 4, este trabalho fornece um suporte para a
avaliacd@o e possivel escolha de ferramentas adequadas ao contexto em que serdo utilizadas
pelos usudrios.

No contexto de e-science, podem ser considerados como principais beneficios da
implantacdo de workflows, maior eficiéncia e confiabilidade nos processos experimentais,
compartilhamento de informagdes, cooperacdo entre diversos grupos de pesquisa e
possibilidade de repeticdo e reproducdo de procedimentos. O controle sobre os processos
que compdem os experimentos se da a partir das informagdes de proveniéncia, que também
podem ser obtidas durante a execucdo do workflow. Os workflows cientificos podem ser
considerados como cruciais na interacdo dos cientistas com a infra-estrutura computacional
aplicada a pesquisa. Eles facilitam as atividades de e-science permitindo que os cientistas
modelem, executem, verifiquem, reconfigurem e re-executem as andlises de dados
cientificos.

A revisdo de conceitos apresentada nesta monografia propicia um melhor
entendimento do contexto de e-science. Os conceitos apresentados podem ser aplicados na
realizacdo de pesquisas reais ligadas a e-science.

As ferramentas apresentadas podem ser utilizadas, estudadas e estendidas com
novas funcionalidades de modo que passem a atender as necessidades de grupos

pertencentes a dreas de conhecimento cada vez mais diversas.
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