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Abstract. Several scientific areas, such as bioinformatics and oil engineering,
need means of executing simulation-based experiments. The state of the
practice for this, in most of the cases, consists in the execution of a set of
programs. This, however, is not enough to deal with the complexity imposed
by the problems that need to be analyzed. This issue gets worse with large-
scale experiments. In this case, we need a system to manage the composition of
processes and data in a coherent flux. Also, this system must be capable of
registering the steps and parameters used in the well-succeeded executions of
the experiment. The main motivation of this paper is in identifying and
analyzing the challenges that need to be addressed to provide computational
support to the development of large-scale scientific experiments. The
challenges we identify here deal with the general problem of managing
scientific experiments to several applications and resources distributed over a
large-scale network such as grids. We identify three complementary research
directions: the performance, the management process, and the semantic
support. For each of them, we point out some possible solution paths.

Resumo. Diversas dreas cientificas, tais como bioinformdtica e engenharia de
petroleo, necessitam de meios para a execu¢do de experimentos baseados em
simulagdo. O estado da prdtica para esse fim consiste, na grande maioria das
vezes, na execugdo de um conjunto de programas, o que ndo é suficiente para
tratar a complexidade imposta pelos problemas a serem analisados. O
problema se agrava quando o experimento ocorre em larga escala. Faz-se
necessario um sistema que gerencie a composi¢do de processos e dados num
fluxo coerente, e que registre as etapas realizadas com escolhas de
pardmetros de execugoes bem sucedidas do experimento. A motivagdo
principal desse artigo esta em identificar e analisar os desafios necessdrios
para prover apoio computacional ao desenvolvimento de experimentos em
larga escala. Os desafios que destacamos aqui lidam com o problema geral de
geréncia de experimentos cientificos para varias aplicagcdes e com recursos
distribuidos em uma rede de larga escala como grids. ldentificamos nesse
problema trés vertentes de pesquisa complementares na geréncia do
experimento cientifico, a saber: o desempenho, o processo de geréncia e o
apoio semdntico, para os quais apontamos algumas direcoes de possiveis
solucoes.



1. Introduciao

Os procedimentos computacionais tém sido grandes aliados de fisicos, quimicos,
geodlogos e cientistas de um modo geral. Entretanto, 8 medida que o conhecimento
avanga, um grande volume de dados se apresenta disponivel para complementar as
analises desses processos. A informacdo cientifica continua a ser gerada em
experimentos ditos fisicos (bancada de laboratérios) e, mais recentemente, a partir de
redes de sensores, mas também se apresenta proveniente de analises obtidas com
simulagdes computacionais, visualizagdo e com tarefas de mineragdo de dados. Esse
conjunto de dados gera um volume enorme de informagdo fundamental na analise de
processos cientificos.

Fazer ciéncia hoje implica, dentre outros aspectos, ubiqiiidade e distribuicdo,
visando ao desenvolvimento e execucdo de solu¢des com alto desempenho, baseadas em
reutilizacdo, geréncia de dados e experimentos, por exemplo. Dai surge o termo e-
ciéncia (ou e-science), que caracteriza o apoio ao cientista para o desenvolvimento de
ciéncia em larga escala utilizando infra-estrutura computacional correspondente.
Conseqiientemente, sem essa infra-estrutura, o pesquisador que faz ciéncia corre o risco
de ndo avangar na sua pesquisa na velocidade desejada, perdendo competitividade frente
ao progresso da ciéncia no cenario mundial.

Processos experimentais isolados, interligados apenas na concep¢ao do cientista
que conduz a andlise, ndo sdo atualmente suficientes para tratar a complexidade imposta
pelos problemas a serem analisados. O problema se agrava quando o experimento
cientifico ocorre de modo distribuido e em larga escala. Faz-se necessario um sistema
que gerencie a composi¢do de processos e dados num fluxo coerente, descrito através de
um workflow cientifico, e que registre as etapas realizadas com escolhas de pardmetros
de execugdes bem sucedidas do experimento, independente do local de execugdo.

Um experimento cientifico no contexto deste trabalho engloba todo o processo
de modelagem, execucdo ¢ analises de processos cientificos de forma encadeada e
controlada. A Figura 1 mostra etapas do ciclo de vida de um experimento cientifico, de
acordo com a visdo do projeto myGrid/myExperiment (Goble ¢ De Roure, 2007). Um
experimento cientifico com tal apoio visa a ser reproduzivel, permitindo o rastreamento
(proveniéncia) dos processos que levaram a um determinado resultado, facilitando assim
o compartilhamento e compreensdo do processo cientifico por diversos pesquisadores.
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Figura 1. Ciclo de vida de um experimento do myGrid (Goble e De Roure, 2007)

A criagdo do experimento através da concepcdo dos workflows cientificos
necessita de processos de apoio, que permitam o reaproveitamento de partes de



workflows anteriores e conhecimentos relacionados na construgcdo de novos workflows.
As areas de reutilizag@o de software e geréncia de conhecimento tém muito a contribuir
para que esse reaproveitamento de workflows cientificos anteriores ocorra de forma
sistemdtica e controlada. Esta idéia vai ao encontro de Shawn Bowers que diz que:
workflows cientificos precisam, em primeiro lugar, “ajudar os cientistas a realizarem seu
trabalho, para que deste modo eles possam focar em fazer ciéncia” (Bowers, 2007).

Diversas iniciativas foram criadas na dire¢do do apoio a ciéncia em larga escala.
Em especial, podem-se destacar os programas governamentais de apoio a e-ciéncia nos
EUA (cyberinfraestructure) e Reino Unido (e-science) (UK e-Science, 2001). No Brasil,
0 documento dos Grandes Desafios da SBC (SBC, 2006) reforca esse apoio no desafio
2: “Modelagem Computacional”. Ainda no Brasil, eventos como o e-Science 2007
(Mattoso et al., 2007) levantam discussdes importantes e reinem grupos de pesquisa no
pais que trabalham sobre os problemas da area.

Sistemas de geréncia de workflows cientificos (SGWfC) foram recentemente
desenvolvidos para apoiar a geréncia da composicdo de processos e dados num fluxo
que possa encadear as diversas analises de dados. O uso desses sistemas representa um
avanco, porém, o apoio computacional ao experimento cientifico em larga escala
encontra-se ainda incipiente (Gil et al. 2007, WORKS'07).

A motivacdo principal desse artigo esta em identificar e discutir desafios
necessarios para prover apoio computacional ao desenvolvimento de ciéncia em larga
escala. Mais especificamente, visamos a enfrentar os desafios na geréncia dos recursos
distribuidos inerentes ao desenvolvimento de ciéncia atual em 4areas como
bioinformatica, engenharia do petroleo e a propria ciéncia da computacdo. Essa
motivagdo estd explicitamente identificada no desafio 2 dos Grandes Desafios da SBC
(SBC, 2006), onde ¢ dito que: “O objetivo deste desafio ¢ criar, avaliar, modificar,
compor, gerenciar e explorar modelos computacionais para todos esses dominios e
aplicagdes”. Pode-se dizer que experimentos cientificos representam exemplos
concretos para os modelos computacionais mencionados no desafio 2.

O restante deste texto estd organizado como segue. A Secdo 2 apresenta os
desafios que identificamos para prover apoio computacional ao desenvolvimento de
ciéncia em larga escala. A secdo 3 apresenta um sumario e destaca pontos que
consideramos importantes para atender aos desafios destacados na se¢do 2. Por tltimo, a
secdo 4 apresenta as consideragdes finais.

2. Os Desafios do Apoio a Ciéncia em Larga Escala

Considerando que o principal recurso do desenvolvimento de ciéncia em larga escala € o
experimento cientifico, nesse trabalho sdo analisados os diversos desenvolvimentos
computacionais de apoio a experimentacdo. Para tanto, analisamos experimentos
cientificos in-vitro, in-silico, in-virtuo, além de processos experimentais em engenharia
de software, simulagdes em larga escala, entre outros. Infra-estruturas computacionais
para apoiar experimentacdo (Travassos et al., 2008) devem combinar processos de
experimentacdo e de empacotamento de experimentos cientificos, padroes de
representacdo de dados, geréncia de conhecimento, caracterizagdo de ferramentas,
servicos, modelos computacionais de qualidade e modelos necessarios para apoiar

experimentos em suas diversas etapas. Um dos desafios adicionais para a geréncia de



experimentos cientificos reside nos ambientes distribuidos tipicamente adotados na
execucdo de varios desses experimentos. Vale destacar a dificuldade em realizar essa
geréncia em ambientes de grades computacionais (Pacitti ef al., 2007).

Os desafios derivados que destacamos aqui lidam com o problema geral de
geréncia de experimentos cientificos. Identificamos nesse problema trés vertentes de
pesquisa complementares na geréncia do experimento cientifico, a saber: o
desempenho, o processo de geréncia ¢ o apoio semantico.

O desempenho ¢ uma das principais caracteristicas do grande desafio 1: “Como
lidar com grandes volumes de dados (SBC, 2006)?” Uma das técnicas mais
consolidadas para tratar com grandes volumes de informacdo ¢ a de dividir para
conquistar. Nesse sentido, a fragmentacdo da informacdo e o processamento distribuido
e paralelo sobre esses fragmentos é uma solugdo natural. O cenario atual tem como
principal desafio gerar técnicas inovadoras de distribui¢do de dados e processamento
paralelo para um ambiente dito legado. Cada vez mais os dados serdo manipulados por
sistemas pré-existentes ou especificos para formatos cientificos, por exemplo. O
gerenciamento e transparéncia de acesso a tais recursos em um ambiente altamente
distribuido, com uma boa relagdo entre custo/desempenho, é um problema dificil. E
possivel observar a falta de técnicas de computagdo distribuida que escalem para
configuragdes muito grandes, e, a0 mesmo tempo, tratem da autonomia, dindmica e
heterogeneidade dos recursos. O acesso a dados e processamento de consultas em grades
¢ ainda um problema em aberto (Anjomshoaa ef al., 2005). Experimentos com
paralelismo em consultas OLAP em grades sdo apresentados em (Kotowski et al.,
2008). O acesso a grandes volumes de dados a partir da execugdo de um workflow torna
0 problema ainda maior. Varios SGW{C sdo voltados para a execug¢do em grades
visando ao desempenho, conforme levantamento em (Yu e Buyya, 2005). Porém, muitas
vezes, apenas parte do workflow necessita de recursos em grade. A execucao distribuida
de um workflow envolve muitas vezes o uso de diferentes SGW{C, tornando a geréncia
complexa devido a heterogeneidade (Cruz ef al. 2008a,b,c).

O processo de geréncia do experimento cientifico passa por todo apoio ao
ciclo de vida do experimento, que pode ser agrupado em duas principais etapas:
concepeao e execugao.

Em relagdo a concepcdo, o problema consiste em definir novos processos de
elicitacdo de requisitos junto a area cientifica, aplicando engenharia de software em
outros dominios cientificos, como ressaltado no grande desafio 2: Modelagem
computacional de sistemas complexos artificiais, naturais e socioculturais e da interagao
homem-natureza (SBC, 2006). Na grande maioria das vezes, um experimento cientifico
¢ concebido a partir de componentes pré-existentes (Wroe et al. 2007). Considerando
que linguagens de workflow sdo utilizadas para encadear esses componentes, uma
abordagem promissora estd na extensdo de técnicas de Reutilizacdo de Software para o
processo de modelagem do experimento. A Reutilizacdo de Software ¢ a disciplina
responsavel pela criacdo de sistemas de software a partir de software preexistente
(Krueger, 1992). De forma andloga, ¢ possivel conceber workflows de experimentos
cientificos a partir de workflows preexistentes. Alguns trabalhos ja vém sendo
desenvolvidos no sentido de aplicar Reutilizacdo de Software para processos de
software (Barreto et al., 2007a, 2007b). Esses trabalhos se fundamentam na premissa



que processos de software também podem se beneficiar das técnicas ja existentes para o
gerenciamento de software (Osterweil, 1987). O desafio estd em estender essas técnicas
e aplica-las no contexto de workflows cientificos, visto que workflows cientificos
guardam grande similaridade com processos de software. Ainda em relagdo a etapa de
concepgdo, a forma de elicitagdo pode ser aprimorada com a adog@o de caracteristicas de
agilidade apresentada pelos Métodos Ageis (Beck et al, 2001; Abrantes e Travassos,
2007) para a aplicag@o nesse contexto, visando a uma modelagem iterativa e incremental
dos workflows cientificos, aliada a reutilizagcdo de fragmentos de workflows previamente
existentes.

Em relacdo a execugdo do experimento, técnicas inovadoras que vém sendo
propostas para experimentacdo e geréncia do conhecimento cientifico em Engenharia de
Software (Travassos e Barros, 2003; Shull et al/., 2004) também poderiam ser
repensadas para o contexto cientifico como um todo. Outros desafios surgem ao
registrar as atividades envolvidas no uso dos recursos cientificos em ambientes como
grids, de modo a obter controle e escalabilidade na geréncia desses experimentos.
Finalmente, técnicas utilizadas em depuracdo (debugging) de software poderiam ser
adaptadas para o gerenciamento de execugdes interativas de workflows cientificos,
possibilitando o acompanhamento e a analise parcial dos resultados em pontos
predeterminados (i.e., breakpoints).

Ja do lado semantico, a pesquisa que vem sendo realizada em proveniéncia de
dados e processos tem sido apontada como promissora para tratar o principal objetivo
do grande desafio 2, onde ¢ dito que (SBC, 2006): “O objetivo deste desafio ¢ criar,
avaliar, modificar, compor, gerenciar e explorar modelos computacionais para todos
esses dominios e aplicagdes.”. Uma das tecnologias facilitadoras para todas essas acdes
¢ a proveniéncia, que associa semantica as diversas etapas do experimento cientifico.
Uma vez registrada a proveniéncia, fica mais simples criar, avaliar ou modificar os
modelos computacionais (ou experimentos cientificos) com base no conhecimento
acumulado do que vem sendo feito. A area de banco de dados vem tratando a semantica
de dados ha décadas. Diversos esforgos associando o uso de ontologias junto a SGWfC
vém sendo realizados (Daltio e Medeiros, 2007; Digiampetri et al. 2007), cabendo um
destaque ao pioneirismo do projeto myGrid (Wolstencroft et al. 2007). J4 a area de
Engenharia de Software vem tratando a semantica de processos também ha décadas.
Entretanto, num experimento cientifico esses dois conceitos estdo intimamente
entrelagados. E necessario uma interse¢io forte entre essas duas areas para tratar de
modo adequado o desafio que envolve dados e processos de experimentos cientificos.
Para tanto, ¢ possivel associar tecnologias do estado da arte para gerar inovacdes na
geréncia de recursos cientificos. Por exemplo, trabalhos em Geréncia de Configuragao
(Murta, 2006) e Rastreabilidade (Murta et al., 2008), pertencentes a area de Engenharia
de Software, tratam de questdes relacionadas ao controle da evolugdo de software e
fornecimento da razdo de existéncia de artefatos gerados a partir de transformacgdes
consecutivas do software. Tais conceitos t€ém possivelmente muito a contribuir para a
area de proveniéncia em workflows cientificos, uma vez que a proveniéncia passa pela
rastreabilidade (Provenance Challenge 2007), e versdes de um mesmo workflow
poderiam ser vistas como configuracdes de software gerenciaveis. Trabalhos recentes de
proveniéncia em workflows cientificos (Stevens et al., 2007; Davidson et al. 2007; Oinn
et al., 2006; Anderson et al., 2007) possuem muita sofisticagdo na modelagem da



proveniéncia, porém, parecem ignorar todo o desenvolvimento na area da engenharia de
software, adotando técnicas simples tanto para versdes quanto para a rastreabilidade.

Dado este cenario, identificamos dois desafios derivados importantes: (i)
geréncia de experimentos cientificos, envolvendo especificagdo, instancia¢do, execucdo
e geréncia de workflows, e (i1) proveniéncia em workflows cientificos. Estes desafios sdo
detalhados nas subsec¢des a seguir, a luz da integracdo de bancos de dados e engenharia
de software.

2.1. Geréncia de Experimentos Cientificos

Atualmente, cientistas das mais diversas areas encontram apoio para suas pesquisas em
um vasto conjunto de ferramentas computacionais para acelerar seu processo de analise
e descoberta. Essas tecnologias permitem que grupos de pesquisadores colaborem com
dados, idéias e experimentos em tempo real, mesmo quando estdo geograficamente
distribuidos. Essa colaboracdo envolve o uso de ferramentas variadas para cada tarefa do
processo cientifico. Surge, entdo, a necessidade de orquestrar as solucgdes
computacionais utilizadas para que a integracdo dos resultados gerados ao longo do
processo ndao seja uma tarefa manual executada pelo cientista. Além disso, esta
integracdo ¢ necessaria para que os dados produzidos por cada etapa do experimento
possam permitir analises dessas informagdes.

Um primeiro desafio reside na concepcao do workflow. A simples redefinicao de
workflows cientificos por meio de uma linguagem estruturada para SGW{C ja aumenta
a qualidade e confianga dos resultados (Cavalcanti et al. 2002, Cruz et al. 2008d).
Algumas caracteristicas de agilidade presentes nos Métodos Ageis podem ser adaptadas
para o contexto em questdo, visando uma concepcao iterativa e incremental do workflow
cientifico. Para isso, um desafio esta em como conceber uma versao inicial do workflow
em curto espaco de tempo e refinar essa versdo, incrementalmente, até que este tenha
todas as funcionalidades necessdrias, sem que funcionalidades adicionais, mas nao
necessarias, tornem o mesmo complexo. Espera-se, com este procedimento, permitir a
garantia da qualidade do workflow, detectando e resolvendo os problemas de forma pro-
ativa, evitando que se incorra em retrabalho.

Por outro lado, durante a concep¢do de um workflow cientifico sdo identificadas
oportunidades de reutilizacdo de programas existentes ou até mesmo de fragmentos de
workflows previamente concebidos. Nessas situagdes, outro desafio consiste na adogdo
de técnicas de reutilizacdo de software e geréncia do conhecimento -cientifico
(Mendonga et al., 2008) para sistematizar o processo de busca, recuperacio e adaptacdo
de componentes reutilizaveis.

Uma vez definido o workflow que modela o experimento cientifico, é necessario
personaliza-lo, executd-lo dando prosseguimento as diversas etapas do experimento.
Inimeros SGWT{C estdo disponiveis para gerenciar a execugdo de experimentos
cientificos (Akram et al., 2006; Altintas et al., 2004, 2005, 2006; Callahan et al., 2006;
Cavalcanti et al., 2005; Foster et al., 2002, 2003; Stevens et al., 2007; Goble e DeRoure,
2007; Ludascher et al., 2006; Oinn et al. 2006; Anderson et al. 2007; Ptolemy Project,
2007; Taverna Workbench, 2007; Venugopal et al., 2006; Yu e Buyya, 2005; Zanikolas
e Sakellariou, 2005). Cada sistema, embora genérico, tem suas caracteristicas de
destaque, as vezes focado em um dominio de aplicacdo. Usando interfaces graficas que



permitem a modelagem e o acompanhamento da execugdo de experimentos cientificos,
os cientistas podem encadear, de forma controlada, diversas ferramentas.

Esse grande nimero de opgdes ¢ justamente um dos problemas, ja que cada um
possui suas especificidades, embora tendam a ser genéricos. Cada um desses sistemas
possui um modelo proprio de representacdo de workflows, uma linguagem propria de
especificacdo e uma maquina propria de execucao de workflows. Esse cenario dificulta a
mudan¢a do SGWTC, ou a possibilidade de usar uma outra maquina de execugdo, ou
mesmo um outro ambiente de execucdo. Visando a colaboragdo entre cientistas na
realizacdo de experimentos, o projeto myExperiment propde o uso de redes sociais num
ambiente de pesquisa virtual (myExperiment 2008).

Entretanto, o desafio principal aqui € prover uma camada de software que
permita a geréncia de experimentos cientificos de modo independente de um SGWfC. E
preciso definir e desenvolver servicos que possam ser aplicados a SGW{C ja existentes
e bem sucedidos. O fio condutor deste desafio reside em trabalhar o maximo possivel
com o0s poucos padroes existentes (van der Aalst, 2004), um formalismo para descri¢ao
do workflow (Braghetto et al., 2007) e modelos genéricos a serem mapeados para
sistemas pré-existentes. E importante oferecer recursos para a geragdo de heuristicas que
permitam a geracdo de um plano de execucdo paralela eficiente para um workflow
cientifico, independente de maquina de execugdo do workflow ou do ambiente
distribuido. A idéia € prover aos usuarios nao especialistas em processamento paralelo,
uma solucdo para a execucdo de seus workflows com melhor desempenho, independente
da maquina de execug@o escolhida. Pesquisas nessa direcdo estdo sendo executadas
(Cruz et al., 2008c).

Aglomerados (Clusters) de PCs, grids e a Web vém sendo utilizadas como
plataformas para a execug@o de programas cientificos e workflows. A execucado eficiente
de workflows é baseada na escolha dos melhores nos para execucdo, ¢ na troca de dados
entre os nos. Existem diferentes alternativas para executar um workflow cientifico em
paralelo, ja que os programas e dados podem ser distribuidos de diferentes maneiras. A
escolha da melhor estratégia deve levar em consideragdo as dependéncias entre os
componentes, os diferentes tempos de execugdo dos programas e os diferentes tamanhos
dos arquivos processados. Alguns desses aspectos foram avaliados no contexto de
workflows em grades (Meyer et al., 2006a, 2006b).

Técnicas tipicas de otimizacdo de consultas ndo podem ser aplicadas, uma vez
que (i) o conjunto de nés participantes ndo ¢ conhecido a priori, (ii) chamadas de
servigos ou programas podem resultar em outras chamadas — isso proibe a utilizagdo da
estratégia de programagdo dinamica, e (iii) devido a volatilidade dos nos ou pontos da
rede, um plano computado em um dado momento pode se tornar invalido até a hora de
sua execugdo (Pacitti ef al., 2007). Diante disso, é necessario desenvolver uma estratégia
dinamica de otimizagdo baseada em custos. O ntcleo desta estratégia seria um algoritmo
adaptativo que busca planos que sejam bons o suficiente, priorizando o processamento
paralelo, com custos baixos de comunicacdo. Algumas iniciativas nessa dire¢cdo vém
sendo desenvolvidas e avaliadas (Ruberg e Mattoso, 2008; Pereira et al., 20006).
Entretanto, os aspectos dindmicos e heterogéneos nesses ambientes deixam varios
problemas em aberto.



Finalmente, técnicas utilizadas em depuragdo de software precisam ser adaptadas
para o gerenciamento de execugdes interativas de workflows cientificos, possibilitando o
acompanhamento ¢ a analise parcial dos resultados em pontos predeterminados. Esta
caracteristica ¢ extremamente necessaria aos cientistas. No entanto, poucos SGWfC
oferecem tal apoio.

2.2. Proveniéncia de dados e processos

Aplicagles cientificas se caracterizam por possuirem grandes quantidades de dados
complexos. A independéncia do desenvolvimento dessas aplicagdes gera um alto grau
de heterogeneidade na representacdo desses dados. Na medida em que aumentam o
armazenamento de formatos heterogéneos de dados, a natureza distribuida dos
workflows e a necessidade de prover um caminho integrado para visualizar dados das
diferentes etapas do experimento, determinadas questdes se tornam cada vez mais
importantes. Sdo elas: Quando se deve capturar ou armazenar o dado? Qual dado deve
ser incluido? Onde e como armazenar esse dado?

Mesmo decidindo a questdo de armazenamento dos dados, surgem os aspectos
de proveniéncia associada aos experimentos. Um dos objetivos € obter uma base de
experimentos € preservar a memoria corporativa cientifica. A modelagem da
proveniéncia visa responder a perguntas genéricas sobre o experimento, como, por
exemplo: Que andlises estdo disponiveis? Como unificar e resumir os conhecimentos
gerados? Como consultar uma base de Experimentos? Quais projetos envolvem de
alguma forma dados com a caracteristica X? Quais experimentos usam o programa P
independente da versdo? Ou ainda visa responder questdes mais especificas, como: De
onde veio esse dado? De onde veio essa imagem? Com que parametros ela foi gerada?
Qual a diferenca no processo utilizado para gerar essas duas imagens? Que versdo do
programa P foi usada para executar o workflow Y?

Dentre os SGWfC que ja oferecem algum apoio a geréncia de dados de
proveniéncia, ¢ possivel destacar o myGrid (Stevens ef al., 2007), o Kepler (Altintas et
al., 2004) e o Vistrails (Callahan et al., 2006). Esses sistemas participaram dos diversos
Provenance Challenge (2007) e possuem mecanismos distintos para gerenciar os dados
envolvidos nos workflows modelados. Entretanto, se parte do workflow precisa ser
executada numa grade computacional ou numa maquina paralela, cabe ao SGW{C da
grade gerencia-lo. Um dos desafios ¢ manter a captura da proveniéncia independente da
maquina de execugdo. Resultados iniciais relacionados a esta questdo ja podem ser
observados (Cruz et. al., 2008a).

A geréncia dos recursos, em especial dos dados envolvidos nos experimentos
cientificos, ¢ uma tarefa ardua para os SGWTfC, pois cada dominio de aplicag@o
cientifica, como bioinformatica ou geologia, por exemplo, possui esquemas, metadados
ou ontologias mais adequados ao seu contexto. Os esquemas de dados propostos pelos
SGWHIC sdo, de um modo geral, extremamente simples e ndo substituem os esquemas de
dados dos dominios de aplicagdo que, por sua vez, nao sao facilmente incorporados aos
SGWIC (Cruz et al., 2008b).

Uma deficiéncia ainda comum para estes SGWfC ¢ a falta de interfaces
adequadas para a construg@o de consultas aos dados armazenados durante a execugdo. O
Vistrails definiu uma linguagem de consulta chamada Vistrails Query Language



(Anderson et al., 2007) para possibilitar consultas a evolucdes de workflows e
informagdes armazenadas durante a execucdo, mas ainda ndo prové uma interface para
construgdo facilitada de consultas.

Uma possivel direcdo de pesquisa para o desafio aqui é responder as questdes
expostas nesta secdo por meio da aplicacdo de técnicas de Geréncia de Configuracdo
para a proveniéncia de dados em workflows cientificos. Neste contexto, um dos
componentes da Geréncia de Configuracdo, o controle de versdes, pode ser aplicado
para identificar inequivocamente, em diferentes momentos, as configuracdes de um
determinado workflow cientifico, assim como os dados produzidos por esse workflow. E
necessario integrar esse conhecimento a um SGW{C com servigos de armazenamento de
dados e de proveniéncia, para possibilitar a visualizacdo dos dados de proveniéncia e
dados intermediarios gerados por um experimento, assim como realizar consultas
analiticas sobre a massa de dados acumulada ao longo das diversas execucdes de
workflows efetuadas durante as pesquisas do experimento cientifico.

3. Sumario

Considerando todo o cendrio descrito anteriormente, nesta se¢do apresentamos um
resumo dos pontos nos quais acreditamos que as solu¢des poderdo trazer ganhos. Os
pontos estdo categorizados de acordo com momentos distintos do ciclo de vida de um
experimento cientifico, que podem englobar parte dos dois desafios derivados discutidos
na Se¢do 2. Sdo eles:

Concepcao de workflows:

e Permitir aos cientistas e pesquisadores trabalharem nas aplicacdes chave do
experimento de forma coordenada, sistematizada e com reutilizacdo de
conhecimento cientifico.

e Apoiar a modelagem e registro do conhecimento do dominio usando ontologias.

e Apoiar a modelagem dos protocolos de experimento, envolvendo a utilizagao
das ontologias e dos workflows cientificos abstratos e concretos.

e Permitir a defini¢do de pacotes de laboratorio, descrevendo os experimentos € o
cadastro dos diversos recursos cientificos envolvidos num experimento, como
por exemplo: modelo cientifico; algoritmos, programas, versdes de programas,
workflows, versdes de workflows e bases de dados. Esse cadastro ¢ realizado
uma unica vez sendo guiado por ontologias previamente definidas. Assim, os
recursos ja estariam associados a diversas informagdes semanticas (por ex. por
meio de inferéncias sobre as ontologias) e relacionados entre si (por ex. esse
programa so pode ser executado com dados do tipo seg-Y).

Execucao de workflows:

e Registrar as atividades desenvolvidas ao longo do processo do experimento
cientifico. Esse registro podera ser automatico e usufruir da “documentacdo” dos
recursos cientificos cadastrados na infra-estrutura.

e Prover a execucdo eficiente dos workflows cientificos do experimento, com foco
em ambientes distribuidos e em grades.



Analise de workflows:

e Prover a comparagdo de resultados de visualizacdo de saidas de execug@o dos
workflows cientificos por meio da referéncia direta a atividade do workflow que
gerou a imagem, ou seja, a partir das imagens de visualizagdo de resultados,
pode-se consultar todos os programas que foram utilizados e seus respectivos
parametros.

e Permitir consultas ad-hoc aos registros dos experimentos de forma a obter a
proveniéncia dos dados, dos processos e de conhecimento.

Desta forma, quando combinados, esses pontos podem contribuir para o aumento da
sistematizagdo do ciclo de vida do experimento cientifico, desde a sua concepgdo até a
sua execucdo ¢ analise, favorecendo um maior entendimento dos resultados obtidos e
viabilizando uma possivel reproducdo futura do experimento. Estes objetivos, quando
atendidos, colaboram para a solugdo dos problemas do Grande Desafio nimero 2 da
SBC. Para atendé-los, de forma diferenciada do que vem sendo proposto nos diversos
projetos de pesquisa do estado da arte referenciados anteriormente, pretende-se aplicar
conhecimentos adquiridos em pesquisas nas areas envolvidas (banco de dados e
engenharia de software), de modo que técnicas de uma area ajudem a resolver
problemas de outra, sempre que possivel. Mais especificamente, nossa experi€ncia nas
areas de reutilizacdo de software (Werner, 1992a, 1992b; Vasconcelos ¢ Werner, 1997,
1998;), geréncia de configuracdo de software (Murta, 2006; Murta et al., 2007; Murta et
al., 2008), experimentacdo e geréncia do conhecimento cientifico (Travassos e Barros,
2003; Shull et. al., 2004; Mendonga et al., 2008), geréncia de workflows cientificos
(Cavalcanti et al., 2005; Targino et al., 2005; Cruz et al., 2008a, b, c; Davila et al.,
2005, 2008), otimizagdo de chamadas de servi¢os em redes P2P (Pereira et al., 2006;
Ruberg e Mattoso, 2008;), processamento de consultas em ambientes distribuidos
(Mattoso et al., 2005; Ferraz et al., 2007; Figueiredo et al., 2007; Paes et al., 2008;
Kotowksi et al. 2008) entre outras, contribuirdo para a solucdo dos desafios levantados
neste trabalho.

4. Consideracoes Finais

Este artigo apresentou um levantamento inicial e estratégias de solugdo de desafios
derivados a serem vencidos para alcangar um objetivo maior: atender ao Grande Desafio
numero 2 da SBC. Este levantamento inicial faz parte de um projeto de pesquisa
intitulado “GExp: Geréncia de experimentos cientificos em larga escala”, aprovado pelo
Edital MCT/CNPg/CT-INFO n°® 07/2007. Neste projeto, pretendemos detalhar e
implementar as propostas para cada um dos desafios derivados levantados neste artigo.

O projeto conta com varios especialistas nas diversas areas do conhecimento
envolvidas, tais como banco de dados, geréncia de configuracdo, reutilizacdo de
software e engenharia de software experimental. Mais especificamente, estdo envolvidos
3 pesquisadores CNPq, recém-doutores, além de especialistas internacionais. O projeto
conta também com a participagdo de 3 alunos de doutorado, 7 de mestrado e 3 de
graduacdo. Mais detalhes sobre o projeto podem ser encontrados em
http://gexp.nacad.uftj.br.



Alguns resultados concretos ja foram obtidos (Cruz et al., 2008a, b, ¢; Oliveira
et al., 2008). O trabalho de Oliveira et al. (2008) foca em projeto de workflow. Eles
propdem um servigo de recomendacdo que sugere combinagdes freqilientes de programas
cientificos para reutilizacdo em workflows. O servigo ¢ baseado em técnicas de
reutilizacdo de componentes e mineracdo de dados. Um prototipo foi implementado
usando a maquina de gerenciamento de workflows do Vistrails. Ja Cruz et al. (2008 ¢)
também trata de projeto de workflows, mas seu foco estd no controle de execucdo
paralela. Eles propdem um midleware que monitora o projeto e controle de atividades
paralelas em um workflow cientifico distribuido.

O problema de proveniéncia em ambientes distribuidos também ja foi abordado.
Cruz et al. (2008a) apresentam uma arquitetura de servicos que captura ¢ armazena
dados de proveniéncia de recursos distribuidos autdnomos, replicados e heterogéneos.
Tais dados podem ser usados para rastrear o historico do processo de execucdo
distribuido de modo independente.

Cruz et al. (2008b) tentam minimizar o problema de heterogeneidade das
linguagens de definicdo de workflow e de seus ambientes de execucdo. Esta
heterogeneidade causa problemas quando se quer, por exemplo, executar parte de um
workflow em outro SGW{C para prover paralelismo. Neste caso, € necessario fazer um
mapeamento entre as linguagens aceitas por cada um dos SGW{C envolvidos antes de
prosseguir com a execu¢do. Este problema pode ser minimizado através do uso de
estruturas de controle independentes. Quando se insere estes modulos de controle em
um workflow, o controle de execu¢do fica menos dependente da maquina de execucdo
do SGWI{C.

Os trabalhos acima foram avaliados em diferentes SGWTfC (Vistrails, Kepler e
Taverna). Dada a diversidade dos SGWfC e a conseqiiente falta de padrdes, ndo
consideramos a possibilidade de constru¢do de mais um SGWTfC. O objetivo ¢ o
desenvolvimento de um ferramental que possa ser utilizado para a concepciao do
experimento, de forma independente do SGWTC, utilizando-se técnicas de Engenharia
de Software. Ja para o apoio a execugdo paralela e distribuida do workflow, a proposta é
construir moédulos complementares a estes sistemas para enriquecer tanto a seméantica do
workflow quanto a execucdo, nos moldes do que ja iniciado por Cruz et al. (2008b,
2008c). Estas extensdes serdo avaliadas experimentalmente em ambientes reais, em
projetos de bioinformatica e prospecgdo de petroleo que envolvem parceiros da Fiocruz,
Biofisica/UFRJ, EELA e Petrobras.
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