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Abstract. The use of scientific workflow management systems (SWfMS) has
become a reality in various scientific experiments. They support the controlled
enactment of sequences of scientific activities, called scientific workflows, re-
sponsible for shaping the flow of data through programs. However, workflows
are evolving entities and SWIMS should provide support for controlling this
evolution. This paper presents a strategy for fine grained versioning of scien-
tific workflows, which is based on solid configuration management (CM) prin-
ciples such as separation of versioning and product spaces and bubble-up me-
thod, also used by popular CM systems such as Subversion.

Resumo. O uso de sistemas de gerenciamento de workflows cientificos
(SGWSC) se tornou uma realidade em diversos experimentos cientificos. Eles
apoiam a execugdo controlada de seqiiéncias de atividades cientificas, deno-
minadas workflows cientificos, responsaveis por modelar o fluxo de dados a-
traves de programas. Contudo, workflows sdo entidades em constante evolu-
¢do e SGWfC devem fornecer apoio ao controle dessa evolugdo. Esse artigo
apresenta uma estratégia de versionamento de workflows cientificos em gra-
nularidade fina baseada em principios solidos de geréncia de configuragdo
(GC) como a separagdo dos espagos de versdo e de produto e o método bub-
ble-up, também usados por sistemas de GC populares, como o Subversion.

1. Introducao

Atualmente, a ciéncia da computagdo tem permitido um avango consideravel em diver-
sas areas do conhecimento. O processamento e a execu¢do automatizada de procedi-
mentos anteriormente desenvolvidos manualmente oferece oportunidades para promo-
ver a otimizagdo e eficiéncia na execucdo de diversos processos. Dentre estes processos
se encontra o experimento cientifico. A ciéncia vem evoluindo com a utilizagdo de pro-
cedimentos in-vitro e in-vivo, porém, o avanco descrito permite que sejam possiveis
novas formas de experimento, dentre elas o in-silico (Taylor et al. 2007), onde os obje-
tos de andlise dos experimentos sdo usualmente processados por simulagdes computa-
cionais e analisados via técnicas de visualizagao (Deelman et al. 2009). Neste contexto
surge o termo e-Ciéncia (do inglés, e-Science), que caracteriza o desenvolvimento de
ciéncia em larga escala utilizando infra-estrutura computacional correspondente (Matto-
so et al. 2009).



Segundo Mattoso et al. (2009), os passos do ciclo de vida dos experimentos in-
silico podem ser agrupados em trés etapas, a saber, composi¢do, execucdo ¢ analise,
sendo respectivamente, a fase responsavel pela elaboracdo dos workflows que devem
fazer parte do experimento; execu¢do dos workflows propriamente ditos; e avaliacdo
dos resultados experimentais obtidos das execucdes dos workflows. A concepgdo, que ¢
a principal etapa da composi¢do de um experimento, engloba as atividades de especifi-
cacdo e modelagem, bem como a defini¢do do empacotamento do experimento. Nesta
fase, € construido o encadeamento de atividades para a experimentacao.

Para o gerenciamento da execugdo das atividades de um workflow, os SGW{C
passaram a ser utilizados (Deelman et al. 2009). O objetivo dos SGWIfC ¢ propiciar a
orquestragdao de varios processamentos computacionais, fazendo-se valer de processa-
mento paralelo e distribuido, bancos de dados, inteligéncia artificial, dentre outros,
construindo, assim, um arcabougo para experimentacao através de simulacdo (Taylor et
al. 2007). Contudo, os SGWTC atuais atuam sobre workflows concretos, que normal-
mente passam por um longo ciclo de tentativa e erro, implicando em diversas modifica-
coes, até que o experimento atinja um resultado aceitdvel. Esse cendrio se complica de-
vido a essas modificacdes nem sempre serem feitas de forma seqiiencial. Em diversas
situagodes, pode ser necessario recuperar versoes passadas do workflow para tentar alter-
nativas de modifica¢des. Assim, o controle sobre a evoluc¢ao das diferentes versoes dos
workflows em granularidade fina, para permitir a identificagdo precisa de quais partes
do workflow forma modificadas em cada versdao, se torna um requisito fundamental
para SGW{C (Ogasawara et al. 2009b).

SGWIC como Taverna (Hull et al. 2006), Kepler (Altintas et al. 2004) apresen-
tam pouco ou nenhum suporte ao versionamento de workflows cientificos. Dentre os
SGWI{C mais utilizados, o VisTrails (Callahan et al. 2006) ¢ o que apresenta algum su-
porte a versionamento. Contudo, diversos principios de geréncia de configuragdo ainda
nao foram incorporados, como, por exemplo, a separacao entre os espagos de versiona-
mento e de produto, abrindo oportunidades para pesquisas adicionais no tema.

O presente trabalho apresenta uma estratégia de versionamento para workflows
cientificos, de maneira a contribuir com sua geréncia e evolugdo, promovendo eficiéncia
e controle para o cientista no momento da composicdo do experimento. Essa estratégia
estd fundamentada em principios solidos de geréncia de configuragdo, como separacao
entre espacos de versionamento e de produto e método bubble-up (Subversion 2009) de
versionamento. A estratégia proposta foi implementada na ferramenta para geréncia de
composi¢ao de workflows cientificos GExpLine (http://gexp.nacad.uftj.br).

Este artigo estd organizado em quatro sec¢des, além desta introducdo. A Secdo 2
faz a introdugd@o ao conceito de concepgdo de workflows cientificos. A Secdo 3 apresen-
ta brevemente a geréncia de configuracdo aplicada a workflows cientificos. A Secao 4
detalha a estratégia de geréncia de configuragdo proposta, apresentando um modelo que
separa o espaco de versdo do espago de produto e um algoritmo baseado no método
bubble-up para versionamento em granularidade fina. Finalmente, a Se¢do 5 conclui o
artigo com algumas perspectivas futuras.

2. Concepc¢ao de Workflows Cientificos

Uma experiéncia cientifica caracteriza-se pela montagem de uma estratégia concreta a
partir da qual se organizam diversas agdes observaveis direta ou indiretamente, de for-



ma a provar a plausibilidade de uma dada hipotese ou de forma a estabelecer relagdes de
causa ¢ efeito entre fendmenos (Jarrard 2001). Esta montagem ¢ feita na fase de con-
cep¢do do workflow cientifico, onde as atividades necessarias para atingir o suposto
objetivo do experimento sdo mapeadas, assim como as respectivas entradas e saidas de
dados. Na Figura 1 ¢ mostrado um workflow cientifico criado no SGWfC Kepler.
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Figura 1: Workflow desenvolvido no Kepler

Baseados em grafos direcionados, os workflows cientificos mapeiam as ativida-
des a serem executadas na experiéncia cientifica. De forma simplificada, ¢ possivel veri-
ficar que a saida de uma atividade torna-se a entrada para a outra atividade. Isto ¢ feito
de forma sistematica até que a resposta ou o objetivo a ser alcangado seja atingido.

3. Geréncia de Configuracao de Workflows Cientificos

A Geréncia de Configuragdo de Software (GCS) ¢ uma disciplina responsavel pelo con-
trole da evolugdo de sistemas de software (Estublier 2000), e engloba técnicas de ver-
sionamento amplamente utilizadas em projetos de grande porte de desenvolvimento de
software. Para que tais técnicas sejam aplicadas de forma eficiente no contexto de e-
Science, as seguintes funcionalidades devem estar presentes em um sistema de apoio a
composi¢do de experimentos (Ogasawara et al. 2009b):

e O sistema deve fornecer controle de acesso e controle de concorréncia sobre o
repositorio de workflows, de modo que seja possivel armazenar workflows e re-
gistrar a versao estavel (i.e., de produ¢do) e versoes em desenvolvimento;

e O sistema deve manter um registro das versdes de atividades que estdo sendo u-
tilizadas por cada composicao de workflows; e

e O sistema deve fornecer um espaco de trabalho (workspace) para apoiar a edicdo
de workflows. O espaco de trabalho precisa também apoiar a publicagdo de ver-
soes do workflow no repositério.

3.1 Itens de configuracao

Um item de configurag@o corresponde a um artefato de software ou hardware que ¢ pas-
sivel de geréncia de configuracdo e tratado como um elemento tnico. No que tange a
workflows cientificos, o workflow como um todo pode ser considerado um item de con-
figuracdo, propiciando versionamento em granularidade grossa, ou cada parte interna do



workflow pode ser considerada um item de configuragdo, propiciando versionamento
em granularidade fina.

3.2 Repositorio

O repositdrio € o local onde sdo armazenados os itens de configuragao (Dart 1991). O
repositorio pode fazer uso de diferentes tecnologias para persistir os itens de configura-
cdo. Na literatura, as tecnologias mais adotadas sdo sistemas de arquivos do sistema
operacional, bancos de dados relacionais e bancos de dados orientados a objetos. Inde-
pendentemente da estratégia adotada, num primeiro momento, apds a importacdo do
workflow, todos os itens de configuracdo sao armazenados na versao 1. Para a edigdo de
um workflow, € necessario que seja feito o check-out (agdo de copiar todos os itens de
configuragdo, a fim de que sejam modificados). Apos a modificacdo, € feito o check-in
quando as modificagdes sdo gravadas novamente no repositorio.

3.3 Estratégias de Versionamento

De acordo com Conradi et al. (1998), as duas estratégias cldssicas de versionamento
externo sdao versionamento por componente e versionamento total. Contudo, devido a
facilidade de implementagdo, a primeira estratégia adotada por SGWTC tende a ser ver-
sionamento por componente. Nessa estratégia, a partir do check-out e um posterior
check-in, ¢ atribuida nova versao para todos os itens de configuragdo. Ou seja, o work-
flow como um todo passa para uma nova versao. Utilizando um grafico AND/OR (Con-
radi e Westfechtel 1998), a Figura 2 mostra como se comporta um SGWfC utilizando a
estratégia de versionamento por componente onde uma nova versao ¢ atribuida a todas
as atividades quando algo ¢ modificado no Workflow (nome de uma atividade, por e-
xemplo).
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Figura 2: Grafico AND / OR do modelo de versionamento global

Essa estratégia de versionamento apresenta ineficiéncia, pois neste caso o ver-
sionamento ¢ baseado apenas no check-out/check-in, e ndo nas modificagdes concretas
que foram efetuadas sobre os itens de configuracdo. O versionamento total, por sua vez,
consiste em atribuir uma nova versdo somente para os elementos que foram de fato mo-
dificados. Com essa estratégia, juntamente com a aplicacdo do método bubble-up, é
possivel propagar a modificagdo somente para a regido pertinente do workflow, como
detalhado na secdo seguinte.

4. Uma Estratégia de Versionamento para SGW{C

Uma estratégia de versionamento para SGWfC deve levar em consideragdo tanto as
caracteristicas do problema quanto as tecnologias de geréncia de configuracdo disponi-



veis. Esta secdo detalhard aspectos referentes a separagdo do espaco de versionamento e
de produto e o algoritmo utilizado para permitir o versionamento total em workflows.

4.1 Separacio entre os Espacos de Versionamento e de Produto

Um modelo de versdo define os objetos a serem versionados, identificagdo da versdo e
organiza¢do, bem como as operagdes para recuperacao de versdes existentes e constru-
¢do de novas versoes. Para a estratégia de versionamento proposta, ¢ desnecessario ex-
plicitar a organizagdo estrutural do workflow com seus elementos de controle, pois a
versao ¢ atribuida segundo a modificacdo do item de configuracdo. Assim, independente
da estrutura, a estratégia se baseia nos itens modificados. Na Figura 3 ¢ mostrado o mo-
delo adotado na estratégia proposta.
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Figura 3: Evolugao do Modelo de Versionamento de Workflows de (Ogasawara
et al. 2009b) apoiando diferentes niveis de abstragao

As classes da parte superior da Figura 3 correspondem ao espago de versiona-
mento, enquanto que as classes da parte inferior da Figura 3 representam o espago de
produto. No espago de produto, um workflow (classe Workflow) é composto por ativi-
dades (classe Activity) e relacionamentos (classe Relationship). Uma atividade num
workflow comporta-se como um componente, possuindo portas de entrada e saida (clas-
se Porta). O relacionamento entre atividades ¢ uma aresta diretamente conectada, esta-
belecendo uma relagdao de dependéncia entre atividades e também definindo o encadea-
mento do workflow. Além disto, foram criadas especializagdes de atividades para repre-
sentar as atividades abstratas (classe AbstractActivity) e concretas (ConcreteActivity)
para apoiar a composicdo de workflows cientificos em diferentes niveis de abstracdo
(Ogasawara et al. 2009a).

No espago de versionamento, cada item de configuracgao (classe Configurationl-
tem) € composto por versdes (classe Version). Cada versdo tem relacionamentos com a



proxima versdo e com a versdo anterior, que pode ser nula para a ultima e a primeira
versdo de um item de configuragdo, respectivamente. Um atributo especifico diferencia
versoes que foram apagadas por usuarios. Versdes sao consultadas ou criadas por tran-
sacOes (classe Transaction) feitas por usuarios (classe User). Finalmente, versdes tém
relagdes com elementos versionados (classe VersionedElement). Essa relagdo € a ponte
entre o espaco de versionamento ¢ o espago de produto.

4.2 Estratégia de Versionamento Total

Conforme citado anteriormente, o versionamento por componente se apresenta inefici-
ente, pois atribui nova versdo conforme o check-out e check-in e nao conforme modifi-
cacOes. Desta forma, o versionamento total traz caracteristicas positivas para o e-
Science, onde o acompanhamento detalhado da evolu¢do de um workflow, em granula-
ridade fina, se faz necessario, como discutido na secao 1.

Para exemplificar essa estratégia de versionamento, como primeira agdo, um
workflow ¢ criado no sistema Kepler. Apos a importagdo do workflow, sdo identifica-
dos os itens de configuragao em granularidade fina (i.e., workflow, atividades, relacio-
namentos e portas) e atribuida uma identificagdo tinica (OID) a cada um, conforme o
modelo de versdao. Além da identificagdo unica, ¢ atribuida a versdao 1 a cada item. A
Figura 4.a exibe essa situacdo, onde ¢ possivel verificar que existe uma relagdo pai -
filho, onde, conforme as caracteristicas de arvores, o pai de um ndé N ¢ o no imediata-
mente acima, de altura N-1.

Figura 4: Itens de configuragao (a) e Atribuicao de versao para o elemento
Port(in) e para seus pais (b)

Para a estratégia de versionamento proposta, foi desenvolvido o algoritmo apre-
sentado na Figura 5. O método diff (linha 1) inicia verificando se os atributos primitivos
das duas versoes do elemento (a do repositorio € a do check-in) sdo equivalentes (linha
2). Apos essa verificagdo, € feita uma analise para verificar se os filhos da versdo do
check-in sdo novos ou se ja existiam no repositdrio. Esta identificacdo ¢ feita pela busca
de OID compara() (linha 4). Se o elemento filho for novo (linha 5), o pai é considerado
modificado. Caso o elemento filho j& exista, 0 método ¢ executado recursivamente (li-
nha 8), e a informagdo de modificagcdo dos filhos € propagada para o pai (método bub-
ble-up). No caso em que algum filho foi removido o pai também ¢é considerado modifi-
cado (linha 10). Ao final, caso o elemento ndo tenha sido modificado, permanece com a
versdo atual. Caso contrario, uma nova versao (que esta sendo utilizada no check-in em
questdo) ¢ atribuida ao elemento.

E importante notar que quando algum elemento é modificado, o seu pai deve ser
modificado também, e isto deve se propagar até o elemento raiz, ou seja, o workflow. A
Figura 4.b contém um exemplo. Nela, foi modificado um dos elementos Port (in), € uma
nova versao foi atribuida e propagada até o Workflow.



1 diff(VersionedElement repositorio, VersionedElement checkin) : boolean

2 modificado &< comparaAtributos(repositorio, checkin)

3  Paracada filho filhoCheckin de checkin

4 Busca filho filhoRepos de repositorio onde compara(filhoRepositorio, filhoCheckin) == true
5 Se (filhoRepositorio == null) / elemento novo

6 modificado < true

7 Senédo // elemento ja existente -> comparar recursivamente até nao ter mais filho a explorar

8 modificado < modificado OR diff(filhoRepositorio, filhoCheckin)

9 filhosProcessados < filhoRepositorio

10 Se (modificado OR (filhos de repositorio # filhosProcessados)) // modificado ou filho deletado
11 Cria uma nova versao para este VersionedElement checkin

12 Senéo

13 Associa ao VersionedElement checkin a mesma verséo de repositorio

14 compara(VersionedElement e1, VersionedElement e2) : boolean
15 retorna (e1.getConfigurationltem().getOID() == e2. getConfigurationltem().getOID())

16 comparaAtributos(VersionedElement e1, VersionedElement e2) : boolean
17 Retorna (e1.getname() == e2.getname()) AND ...

Figura 5: Algoritmo de diferenca

A estratégia se mostrou eficiente se comparada ao versionamento por compo-
nente, pois as versoes foram atribuidas apenas aos elementos que de fato foram modifi-
cados, juntamente com seus pais. Com a criagdo do método comparaAtributos(), € pos-
sivel que sejam analisadas quaisquer modificagdes no elemento, retornando um valor
verdadeiro caso alguma modificagdo tenha sito feita. Este método pode ser implementa-
do concretamente utilizando reflexdo ou via polimorfismo, onde cada classe fornece
uma implementagdo especifica para esse método, explicitando os atributos que devem
ser utilizados para comparagao.

Com o armazenamento dos Itens de Configuracdo conforme a estratégia
proposta ¢ possivel a recuperagao do workflow a partir do item de configuragao e versao
desejados juntamente com as informagdes de quem modificou e quando foi modificado.
Além disso, sendo capaz de identificar unicamente os elementos que foram
modificados, ¢ possivel também executar consultas mais elaboradas, como, por
exemplo, utilizando técnicas provenientes da mineracao de dados.

5. Conclusoes

Este artigo apresentou de forma concreta como conceitos provindos de geréncia de con-
figuragdo podem ser usados para permitir o controle sobre a evolu¢do de workflows
cientificos. Foram apresentadas duas estratégias de versionamento, a saber, o versiona-
mento por componentes, que ndo leva em conta as modificagdes, mas apenas as rotinas
de check-out/check-in, ¢ o versionamento total. Este Gltimo se mostrou mais eficiente,
pois controla de fato a evolugdo dos Itens de Configuracao.

Ademais, a estratégia implementada possibilitard a comparacgao por similaridade,
onde a comparagdo entre Itens de Configura¢do ndo sera feita apenas entre OIDs, mas
contemplando os atributos definidos por cada classe. Esta forma de configuragdo permi-
te que workflows trabalhem com o conceito de linhas de experimento cientifico em sua
evolugdo (Ogasawara et al. 2009a). Apos o desenvolvimento da comparagdo por simila-
ridade, serd possivel a implementa¢do de um algoritmo que realize a juncdo (do inglés
merge) entre workflows que venham de linhagens diferentes. Neste caso, ndo pode ser
feita apenas uma comparagiao por OID, pois, ao analisar dois workflows de sistemas
diferentes, os Itens de Configuragdo serdo, conseqiientemente, diferentes.



A estratégia de versionamento aqui apresentada foi implementada na ferramenta
GexpLine e sera submetida a avalia¢cdes futuras com dados reais, em especial nos domi-
nios de Bioinformatica e Engenharia de Petroleo.
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