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Resumo. De maneira andloga a controle de execugdo de processos em ES,
workflows cientificos necessitam de recurso de rastreabilidade, conhecido
como proveniéncia, para armazenar o historico de execug¢do de um experi-
mento. Alguns workflows cientificos, porém, estdo passando a ser executados
em ambientes distribuidos e, com isso, a defini¢do de abordagens de proveni-
éncia independentes de sistemas de workflow vem se tornando necessaria.
Este tipo de abordagem é interessante, pois permite o armazenamento e o
acesso aos dados de proveniéncia de maneira integrada, mesmo em experi-
mentos que utilizam diferentes sistemas de gerenciamento de workflow. Com o
intuito de prover funcionalidades de proveniéncia, as atuais abordagens so-
brecarregam os cientistas com tarefas computacionais, tais como adaptagoes
de script e implementagoes de funcionalidades extras. No entanto, esta estra-
tégia ndo é uma boa solugdo, pois a maioria dos usuarios (cientistas) que uti-
lizam esses sistemas de workflow ndo possui habilidade computacional ele-
vada. Assim, o objetivo deste trabalho é definir uma abordagem de provenién-
cia que facilite a captura e a andlise de dados de proveniéncia de maneira ge-
ral, principalmente em cendarios de ambientes distribuidos.
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1. Introducao

Experimentacdo cientifica ¢ uma das formas usadas pelos cientistas para investigar fe-
ndémenos, tendo como objetivo adquirir novos conhecimentos ou corrigir € integrar co-
nhecimentos previamente estabelecidos (Wilson 1991). Nas ultimas décadas, com o
avanco da computagdo, os experimentos cientificos passaram a utilizar ferramentas
computacionais para facilitar a sua execucdo. A partir dessa disponibilidade de recursos
computacionais, ambientes, objetos e participantes passaram a ser simulados, surgindo a
categoria de experimentos in silico (Travassos e Barros 2003). Entretanto, os
experimentos passaram a possuir uma grande quantidade de programas e a sua manipu-
lagdo tornou-se mais complexa (Mattoso et al. 2008). O conceito de workflow passa a
ser utilizado com o objetivo de facilitar a abstracdo de um experimento, permitindo uma
composicao estruturada de programas como uma seqiiéncia de atividades que visa um
determinado resultado (Hollingsworth 1995). Junto a isso, com o propdsito de automati-
zar a construcdo e execugdo dos chamados workflows cientificos, foram criados sistemas
gerenciadores de workflows cientificos (SGWfC). Um SGWfC possibilita o cientista rea-
lizar uma espécie de programagdo em alto nivel, através do encadeamento de programas
(ou atividades) que seguem um determinado fluxo e 16gica. Com isso, como em controle
de processos em ES, SGWfC necessita disponibilizar recursos de rastreabilidade que
vinculem programas e dados produzidos, com o intuito de possibilitar uma validacdo
posterior. Esse recurso em workflow cientifico ¢ conhecido como proveniéncia (Freire
et al. 2008).

Proveniéncia fornece informagao histérica acerca dos dados manipulados em um
workflow (Freire et al. 2008). Essa informagao historica descreve os dados que foram
gerados, apresentando os seus processos de transformacdo a partir de dados primérios e
intermediarios. O controle deste tipo de informagdo ¢ extremamente importante, uma
vez que proporciona aos cientistas uma variedade de oportunidades de trabalho. Por
exemplo, a partir de proveniéncia, € possivel garantir a qualidade dos dados gerados, ja
que ¢ possivel observar os dados que foram utilizados (seus ancestrais) e determinar se
estes sdo confiaveis ou nao. Outros exemplos sdo a possibilidade de realizacdo de audi-
torias para verificar quais recursos estdo sendo realmente utilizados, a repeticao da deri-
vacdo dos dados sem a necessidade da reexecu¢do completa do workflow, a atribui¢ao
de responsabilidades dos dados gerados, entre outras aplicagdes (Simmhan et al. 2005).

Para se obter beneficios das informagdes de proveniéncia, € necessario que estas
sejam capturadas, modeladas e armazenadas para posterior consulta. O gerenciamento
de proveniéncia é uma questdo em aberto que ja foi, de certa forma, abordada por varios
SGWfC e diversos trabalhos na literatura (Simmhan et al. 2005). Um dos problemas
ainda em aberto ¢ a falta de concordancia do que deve ser capturado para proveniéncia,
além de uma defini¢do clara de como essa captura deve ser feita. A captura de dados de
proveniéncia se torna mais complexa quando o workflow ¢ executado em diferentes am-
bientes de execug¢do, ou seja, em um ambiente distribuido. Neste cendrio, as informa-
¢oes de proveniéncia devem ser coletadas e armazenadas a partir de fontes distintas. Em
cenarios mais criticos, um experimento ¢ fragmentado em diversos workflows menores
para serem executados em SGWfC distintos.

A partir do cenéario apresentado e dos problemas destacados, o objetivo deste tra-
balho ¢ definir uma abordagem, chamada ProvManager, que viabilize o gerenciamento



de proveniéncia de workflows. Em especial, workflows que sdo executados em ambien-
tes distribuidos. O objetivo € fazer com que o gerenciamento de proveniéncia suba mais
um nivel, passando do gerenciamento no nivel de workflow para o gerenciamento de
proveniéncia no nivel de experimento.

2. Abordagem Proposta

Visando a aplicacdo de um sistema de proveniéncia em um ambiente distribuido, a
abordagem ProvManager deve ser independente de qualquer tecnologia que dé€ suporte
a execugdo de workflows, ou seja, independente de qualquer SGWfC, escalonador de
atividades, maquinas de execucao, etc. Esta independéncia pode ser garantida através da
utilizagdo de um mecanismo de captura de proveniéncia adequado. Mecanismos de
captura que trabalham acoplados ao SGWfC, por exemplo, ndo s3o uma boa escolha,
pois sdo dependentes do SGWfC e nao podem ser reutilizados em diferentes sistemas
(Freire et al. 2008). Portanto, a abordagem ProvManager adotou um mecanismo de cap-
tura que trabalha no nivel de atividade (Marinho et al. 2009). Neste nivel, cada atividade
do workflow ¢é responsavel por capturar suas proprias informagdes de proveniéncia e,
com isso, a independéncia de SGWfC ¢é garantida. Entretanto, o problema de trabalhar
neste nivel € que as atividades precisam ser adaptadas para darem suporte a0 mecanismo
de captura. Nas abordagens existentes na literatura, essa adaptagdo ¢ deixada a cargo do
cientista, porém, geralmente, a maioria dos cientistas ndo possui habilidades computa-
cionais suficientes para tal. Para contornar essa deficiéncia, ProvManager propde um
mecanismo automatico de configuragcdo de workflows.

A Figura 1 apresenta uma visao geral do funcionamento do ProvManager. O pri-
meiro passo que o cientista deve realizar ¢ configurar o workflow para permitir a coleta
de proveniéncia. Essa etapa ¢ delegada para o ProvManager através do seu mecanismo
de configuragdo. Esse mecanismo recebe a especificagdo do workflow e configura cada
atividade adicionando o mecanismo de captura de proveniéncia. Durante essa configura-
¢do, informacdes de proveniéncia relacionadas ao tempo de desenvolvimento do work-
flow, conhecidas como proveniéncia prospectiva (Freire et al. 2008), sdo capturadas e
coletadas no ProvManager. Apés a configuragdo, as informagdes de proveniéncia rela-
cionadas ao tempo de execugdo do workflow, conhecidas como proveniéncia retrospec-
tiva (Freire et al. 2008), sdo transferidas de cada atividade do workflow para o repositd-
rio central de proveniéncia via uma API de servigos web. Apos o término da execucao
do experimento, o cientista possui um local integrado para visualizar e analisar os dados
de proveniéncia.
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Figura 1 - Visdo geral do funcionamento da abordagem



Analisando esse processo, algumas questdes merecem ser tratadas com mais
aten¢do. A primeira delas € sobre a especificacdo do workflow, que pode ser escrita de
maneira diferente de acordo com o SGWfC utilizado. Além disso, cada SGWfC possui
caracteristicas proprias como, por exemplo, suporte a determinados tipos de atividades,
formas de execugdes distintas, etc. Por esse motivo, a arquitetura do ProvManager esta
sendo definida para ser flexivel e extensivel, a fim de dar suporte as caracteristicas espe-
cificas de diferentes SGWfC. O ProvManager ira dar suporte a inser¢do de cartuchos
(plugins) que serdo responsaveis pela configuracdo de SGWfC especificos, tais como
VisTrails, Kepler, Taverna, dentre outros.

Outra questdo complexa ¢ a adaptagdo das atividades para viabilizar o meca-
nismo de captura de proveniéncia. Mais uma vez, a resposta depende do SGWfC. Alguns
sistemas escrevem o codigo da atividade diretamente na especificacdo do workflow, ou-
tros trabalham apenas com servigos web ou executdveis. Em piores casos, algumas ati-
vidades nao disponibilizam codigo fonte ou sdo executadas remotamente, ndo podendo,
assim, ser alteradas. Com isso, uma solu¢do ¢ realizar essa adaptacdo de maneira indi-
reta através da construcdo de wrappers que encapsulem as atividades originais e acres-
centem o mecanismo de captura de proveniéncia, com ¢ ilustrado na Figura 2.a. Esses
wrappers podem ser implementados a partir da utilizagdo do recurso de atividade com-
posta, fornecido pela maioria dos SGWfC. Uma atividade composta agrega um conjunto
de atividades, formando um sub-workflow. Assim, para cada atividade do workflow,
uma atividade composta ¢ criada, contendo a prépria atividade original, além da inclu-
sdo das atividades de coleta de proveniéncia (ACP), que capturam os dados de proveni-
éncia da atividade original e os publicam via servigos web no ProvManager. Vale des-
tacar que os cartuchos de SGWfC inseridos no ProvManager sdo responsaveis por gerar
essas atividades compostas em um SGWfC especifico.

A Figura 2.b ilustra um exemplo de adaptacdo de um workflow escrito em Ke-
pler utilizando a solu¢ao de atividades compostas. Do lado esquerdo, encontra-se o
workflow original, formado por trés atividades, que serdo substituidas por atividades
compostas. A adaptacdo de uma dessas atividades (atividade A) ¢ ilustrada no workflow
do lado direito da Figura 2.b. E possivel notar que algumas ACP sdo configuradas para
serem executadas antes da atividade A, enquanto que outras sdo configuradas para se-
rem executadas apos. Essa caracteristica depende do tipo de proveniéncia que a ACP
publica. Uma ACP que publica o inicio da execucdo de uma atividade, por exemplo,
precisa ser executada antes da atividade original no sub-workflow. Por outro lado, uma
ACP que publica o término de execucdo de uma atividade precisa ser executada apos a
atividade original. E possivel observar também que duas ou mais ACP podem ser exe-
cutadas em paralelo, otimizando, assim, a execucdao do workflow.
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Figura 2 - Estrutura wrapper (a) e workflow Kepler adaptado (b)




3. Trabalhos Relacionados

Na literatura, alguns trabalhos (Groth et al. 2006, Lin et al. 2008, Simmhan et al. 2006)
possuem as mesmas preocupacdes que este trabalho e defendem uma abordagem de
proveniéncia que seja independente de SGWfC. Além disso, existe uma iniciativa de
Moreau et al. (2007), que estabelece um modelo de proveniéncia padrao, chamado Open
Provenance Model (OPM), que define uma representagdo genérica de proveniéncia.
Entretanto, estes trabalhos ndo demonstram ter uma real preocupagdo com o cientista no
que se diz respeito a facilidade de aplicagdo como a abordagem ProvManager. Por
exemplo, estes trabalhos ndo procuram diminuir os esforcos do cientista na etapa de
configuragdo do mecanismo de proveniéncia. Além disso, esses trabalhos ndo
apresentam a preocupagdo do gerenciamento de proveniéncia no nivel de experimento.

Por exemplo, Simmhan ef al. (2006) desenvolveram um framework para captura
de proveniéncia em workflows cientificos. Este framework tem como principal caracte-
ristica a independéncia de SGWfC, porém foi concebido apenas para workflows em
grade (Grid) e servigos web. O seu mecanismo de captura funciona no nivel de atividade
e as informagdes coletadas por cada servigo do workflow sdo enviadas para um repositd-
rio central através de servigos web. O grande problema deste framework é o encargo
imposto ao cientista de implementar manualmente o mecanismo de captura e de publi-
cacdo de proveniéncia em cada atividade pertencente ao workflow.

Ja o trabalho de Groth ef al. (2006) foi um dos primeiros trabalhos a se preocu-
par com a defini¢do de um mecanismo de proveniéncia que fosse independente de
SGWSC. Nesse trabalho, uma arquitetura de proveniéncia independente de SGWfC foi
definida. Esta arquitetura possui o seu proprio modelo de proveniéncia, que define in-
formagdes de proveniéncia exclusivas de cada atividade do workflow, como por exem-
plo, o fluxo interno de dados e os estados de uma atividade. Devido a essa particulari-
dade, a arquitetura estabeleceu que o mecanismo de captura deve ser aplicado no nivel
de atividade. No entanto, a arquitetura ndo define nenhum mecanismo que auxilie o ci-
entista na adaptacao das atividades do workflow. O cientista ¢ obrigado a fazer essa
adaptacdo manualmente. Tendo em vista esse problema, foi definida uma metodologia,
denominada PrIMe (Munroe et al. 2006), que tem como objetivo facilitar o desenvolvi-
mento de aplicagdes que possuam funcionalidades de proveniéncia. Embora seja uma
boa iniciativa, o problema de certo modo ainda persiste, ja que o cientista precisa adap-
tar as atividades manualmente. Prime ¢ apenas uma metodologia.

4. Consideracoes Finais

Este artigo apresentou ProvManager, uma proposta de abordagem de gerenciamento de
proveniéncia que ¢ independente de tecnologia de SGWfC. ProvManager esta sendo
concebido principalmente para permitir um gerenciamento de proveniéncia de work-
flows que sdo executados em ambientes distribuidos, onde as vezes mais de um SGWfC
¢ utilizado para executar um Unico experimento. Além disso, ProvManager visa facilitar
o trabalho do cientista durante o uso. Um exemplo ¢ o mecanismo proposto que ajuda o
cientista a configurar automaticamente o mecanismo de captura de proveniéncia no
workflow. Vale destacar que essa abordagem pode ser generalizada e aplicada em outros
dominios, além do de experimentacgdo cientifica. No entanto, isso esta fora do escopo do
trabalho.



Este trabalho esta dividido em quatros macro atividades. A primeira delas, parci-
almente concluida, ¢ a revisdo bibliografica. A segunda etapa, em fase de desenvolvi-
mento, consiste na definicdo do modelo de dados de proveniéncia. Este modelo sera
definido usando o0 OPM como base, porém outras informagdes de proveniéncia serdo
acrescentadas, porque este ultimo ainda ndo ¢ um modelo de proveniéncia completo. A
terceira etapa consiste na implementacdo da abordagem. No momento, estamos defi-
nindo a arquitetura e decidindo questdes importantes como, por exemplo, a utilizagao de
uma base de conhecimento Prolog ou OWL/RDF para o armazenamento dos dados de
proveniéncia. A ultima etapa consiste na avaliacdo da abordagem. Essa avaliagdo serd
desmembrada em diversos aspectos. O primeiro deles sera uma avaliacdo sobre o mo-
delo de proveniéncia definido, verificando se este abrange todas ou as mais importantes
informagdes de proveniéncia em um experimento. Outra avaliacdo ¢ sobre a questdo de
desempenho, analisando quanto de sobrecarga ¢ acrescentada na execu¢do do workflow
com a inser¢do das ACP, uma vez que existem workflows mais complexos que
demoram semanas para serem executados e lidam com gigabytes de dados. Uma ultima
avaliag¢do seria uma avaliagdo mais geral, verificando se realmente a abordagem auxilia
o cientista no gerenciamento dos dados de proveniéncia no nivel de experimento. Essa
avaliacdo pode ser feita a partir da comparagdo de outros sistemas de proveniéncia
existentes. Por fim, workflows reais do dominio de Engenharia de petrdleo serdo
utilizados para avaliar a abordagem.
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