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Abstract. Management of scientific experiments requires a set of specific func-
tionalities. One of such functionalities is the support to experiment composi-
tion, which includes scientific workflows conception. However, none or few
support is given to: conception and instantiation for execution in a Workflow
Management System; reuse of workflows (previously conceived by other scien-
tists); control about the evolution of different workflow versions; and gather-
ing of information that allows to identify provenance of data generated by the
workflow execution. In this paper we present solutions to some of these prob-
lems. Such solutions were obtained with Software Engineering and Databases
Techniques. Preliminary results with real experiments point to the feasibility
of this approach.

Resumo. Para que experimentos cientificos em larga escala possam ser ge-
renciados, é necessario que um conjunto de funcionalidades esteja presente.
Dentre essas funcionalidades, estdo o apoio a composi¢do dos experimentos
que passa pela concepgdo de workflows cientificos. No entanto, pouco ou ne-
nhum apoio é oferecido a concepgdo e sua posterior instanciagdo para execu-
¢do num Sistema de Geréncia de Workflows, a reutilizacdo de workflows pre-
viamente concebidos por outros cientistas, o controle sobre a evolugdo das di-
ferentes versoes dos workflows e a coleta de informagées que permitam identi-
ficar a proveniéncia dos dados gerados pela execucdao dos workflows. Neste
artigo, apresentamos solug¢oes para alguns destes problemas, obtidos com o
auxilio de técnicas de Engenharia de Software e Banco de Dados. Resultados
preliminares com experimentos reais apontam para a viabilidade dessa abor-
dagem.

1 Introduciao

A busca pelo conhecimento faz com que instituigdes de pesquisa procurem for-
mas de melhorar a qualidade dos experimentos cientificos e reduzir o tempo necessario
para a sua execucdo. A adocdo de técnicas que permitam atingir elevados ganhos de
produtividade e qualidade na conducdo de experimentos cientificos pode ser vista como
um diferencial competitivo para essas institui¢des e, conseqiientemente, para seus paises
sede.



Desta forma, a ciéncia, de um modo geral, tem feito cada vez mais uso de proce-
dimentos computacionais com o intuito de lidar com o aumento constante dos volumes
de dados e manipulagdes necessarias aos experimentos cientificos. Além disso, apesar
do conhecimento cientifico continuar a ser gerado por experimentos tradicionais, in-vivo
e in-vitro, novas modalidades de experimentos cientificos vém ganhando importancia:
in-virtuo ¢ in-silico (Travassos e Barros 2003). Nesses casos, os objetos de analise dos
experimentos sdo usualmente processados por simulagcdes computacionais ¢ analisados
via técnicas de visualizacdo (Deelman et al. 2008).

Contudo, o cenario atual nos remete aos primérdios da computacao, pois centros
renomados de pesquisa ainda dependem exclusivamente da capacidade individual dos
cientistas no encadeamento dos programas necessarios para a execu¢do de experimen-
tos. Esse cenario € sujeito a falhas e improdutivo, especialmente em se tratando de expe-
rimentos complexos, que podem envolver muitos programas, grande quantidade de da-
dos e diversos cientistas em localidades geograficamente dispersas.

Com o intuito de atenuar esse cenario, sistemas de geréncia de workflows cienti-
ficos (SGWTC) passaram a ser utilizados. O uso desses sistemas representa um avango
se comparado a abordagem manual inicialmente utilizada, porém, o apoio computacio-
nal ao experimento cientifico em larga escala encontra-se ainda incipiente (Gil et al.
2007) (Mattoso et al. 2008). Um experimento cientifico se caracteriza por trés grandes
etapas, a saber, a composi¢ao, a execucao e a analise dos diversos resultados, entre eles
os dados de proveniéncia do experimento. Entretanto, o estado-da-arte das pesquisas
estd concentrado no workflow de forma isolada do experimento. Os SGW{C apodiam a
execucdo de workflows de modo controlado e documentado, porém nao oferecem recur-
sos para acompanhar as trés etapas do experimento cientifico como um todo. Mais espe-
cificamente, a etapa de composi¢do do experimento € a mais incipiente na literatura e
quase inexistente nos SGW{C. Assim, hd a necessidade de um apoio sistematico a com-
posi¢do de um experimento que envolve a modelagem de workflows e o registro de va-
riagoes do workflow no contexto do experimento, por exemplo.

Para que experimentos cientificos em larga escala possam ser gerenciados, ¢ ne-
cessario que um conjunto de funcionalidades esteja presente. Dentre essas funcionalida-
des, estdo o apoio a concepgao dos workflows cientificos e sua posterior instanciagdo
num SGWTC, a reutilizacdo de workflows previamente concebidos por outros cientistas,
o controle sobre a evolucao das diferentes versoes dos workflows e a coleta de informa-
¢Oes que permitam identificar a proveniéncia dos dados gerados pela execugdao dos
workflows cientificos. E fundamental que essas funcionalidades estejam atreladas ao
experimento cientifico que estd sendo conduzido por uma equipe de cientistas.

Na ciéncia da computacdo, em especial nas dreas de Engenharia de Software e
Banco de Dados, existem técnicas que podem ser adaptadas para fornecer o apoio ne-
cessario ao gerenciamento de experimentos cientificos em larga escala. Especificamen-
te, técnicas de engenharia de requisitos, linhas de produto, mineragdo de dados, controle
de versdes e rastreabilidade sdo de extrema valia para esse fim. Essas técnicas podem
ser vistas como formas de implementacdo das funcionalidades necessarias, descritas
anteriormente. Entretanto, ndo foram encontrados na literatura técnica trabalhos relacio-
nados que fagam uso dessas técnicas no apoio a geréncia dos experimentos cientificos.

O objetivo deste artigo € apresentar dire¢cdes de pesquisa e algumas solugdes pa-
ra os desafios referentes ao apoio computacional no desenvolvimento de ciéncia em



larga escala. Esse apoio foi obtido por meio da aplicag@o das técnicas previamente apre-
sentadas ao contexto em questdo. A contribuicdo do trabalho pode ser vista como com-
plementar aos esfor¢os que vém sendo realizados nas pesquisas de SGWTC. Os resulta-
dos preliminares, em sua maioria, estdo vinculados a etapa da composicdo de experi-
mentos cientificos e a infra-estrutura de apoio, e foram aplicados nos dominios de enge-
nharia do petroleo e bioinformatica. O foco principal deste trabalho esta no segundo
Grande Desafio da SBC (2006), onde ¢ dito que: “O objetivo deste desafio ¢ criar, ava-
liar, modificar, compor, gerenciar e explorar modelos computacionais para todos esses
dominios e aplicagdes”. Experimentos cientificos representam exemplos concretos dos
modelos computacionais mencionados no segundo desafio.

Este artigo esta organizado em seis Secdes, além desta introdugdo. A Secdo 2 a-
presenta os desafios detectados para prover apoio computacional ao desenvolvimento de
ciéncia em larga escala e indica os caminhos identificados para responder a esses desa-
fios. As Sec¢des 3 a 5 detalham, respectivamente, os resultados obtidos até o momento
no que diz respeito a concepgao, reutilizacdo e geréncia de configuragdo em experimen-
tos cientificos, além de analisarem os trabalhos relacionados. Finalmente, a Secdo 6
apresenta consideracdes finais e trabalhos futuros.

2 Geréncia de Experimentos Cientificos em Larga Escala

Um experimento € uma das formas utilizadas pelos cientistas para apoiar a formulacao
de novas teorias. Como o workflow cientifico representa a definicdo da orquestracdo de
seqiiéncias de processos que manipulam dados de modo a construir uma simulacao, ele
¢ o principal recurso do experimento cientifico. Entretanto, neste contexto, um experi-
mento se caracteriza pela composicido e execugdo de diversas variagdes de um work-
flow. Essas variagdes incluem a mudanca de dados de entrada, pardmetros, programas
ou ainda a combinagdo delas (Ogasawara et al. 2008, Oliveira et al. 2008). Conforme
mencionado anteriormente, os SGWfC se limitam a gerenciar a execu¢do de um work-
flow cientifico de forma isolada do experimento ao qual ele faz parte. Assim, variagdes
de um “mesmo” workflow sdo muitas vezes consideradas workflows diferentes ou entdo
versoes do workflow sem o conhecimento da sua razdo de existéncia. Contudo, para
representar e apoiar o desenvolvimento do experimento cientifico, € necessario o regis-
tro das variacdes dos workflows associados a um experimento. O conceito de versoes €
importante, mas muitas vezes o resultado final do experimento serd obtido com resulta-
dos de varia¢des dos workflows, ndo havendo uma unica versao final representativa do
experimento.

Na visdo do projeto myGrid (Oinn et al. 2007), um experimento cientifico pos-
sui um ciclo de vida com cinco etapas. Agrupamos essas cinco etapas em trés fases, a
saber, composicao, execu¢do e analise, para simplificar esse ciclo, conforme apresenta-
mos na Figura 1. Dessa forma, ¢ possivel fazer uma analogia entre o experimento ¢ um
sistema computacional de forma mais genérica. A seguir, descrevemos o ciclo a partir
das trés principais fases:

o Composicdo: Essa ¢ a fase responsavel pela elaboracdo dos workflows que devem
fazer parte do experimento. A composi¢do trata da conceituacdo do escopo de uma
atividade, da sele¢do de um programa ou componente adequado para implementar a
atividade e também a configuracdo do fluxo de atividade. Assim, ela ¢ representada
na Figura 1 pela busca de atividades adequadas, pelo retiso de workflows ja definidos
que sejam adequados ao experimento até se chegar a um fluxo de dados e atividades



ainda em alto nivel de representagdo. Numa segunda etapa da composigdo, esse
workflow ¢é transformado para ser executado numa maquina de execugdo de work-
flows. Apos a execucdo e analise, uma nova composicao pode ser feita, caracterizan-
do assim o ciclo;

o Execucio Nesta fase o foco ¢ na execugdo dos workflows propriamente ditos, inclu-
indo o monitoramento das execugdes e a distribui¢do de dados e de programas
(Couvares et al. 2007). A rastreabilidade também faz parte desta etapa, viabilizando
relacionar as atividades do workflow com os resultados obtidos;

e Analise: Nesta fase o foco ¢ na avaliacdo dos resultados experimentais obtidos das
execucgdes dos workflows, que incluem atividades como visualiza¢ao de dados e con-
sultas (Freire et al. 2008). Além disso, o compartilhamento dos resultados vai ajudar
o reuso de workflows definidos ao longo do ciclo de vida do experimento.

Composigao
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Figura 1. Ciclo de vida de um experimento cientifico (adaptado de (Oinn et al. 2007))
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Em um trabalho prévio (Mattoso et al. 2008), foi feita uma avaliagdo dos requisitos para
se apoiar a experimentacdo em cada uma das fases discutidas anteriormente, bem como
caracterizar as frentes de pesquisas que poderiam contribuir para a solugdo dos proble-
mas existentes nestas fases. A Figura 2 resume ¢ caracteriza estas frentes de pesquisas ¢
ressalta, dentre os requisitos levantados, quais destes fazem parte do escopo deste traba-
lho (caixas escuras em alto relevo).

Composicao Execucéo Analise
Concepgao [ ] [ ]

Reutilizagao [ ] [ ]

Geréncia de Configuragao

Figura 2. Desafios referentes as etapas do ciclo de experimentagao

Reforcando os conceitos apresentados na Figura 1, a fase de composi¢ao do ex-
perimento possui desafios que podem ser agrupados segundo duas frentes principais, a
saber: concepg¢do e reutilizagdo. A concepgdo engloba as atividades de especificacdo e
modelagem do workflow, bem como a definicdo do empacotamento do experimento. Na
modelagem, ¢ feita a captura do conhecimento referente ao experimento e se projeta o
conjunto de workflows para apoia-lo. No empacotamento, os diversos recursos cientifi-
cos envolvidos num experimento sdo combinados em uma estrutura maior. Esses recur-



sos incluem, por exemplo, modelos cientificos, algoritmos, programas, versoes de pro-
gramas, workflows, versdes de workflows e bases de dados. Os resultados obtidos, refe-
rentes a etapa de concepgao, sdo detalhados na Secao 3.

Ainda faz parte da fase de composi¢ao do experimento a frente relacionada a
reutilizacdo. Esta frente engloba a necessidade de se repetir experimentos e de se tirar
vantagem da presenca de workflows ou experimentos previamente elaborados para se
criar novos workflows ou experimentos. Neste sentido, as experiéncias obtidas pela area
de reutilizagdo de software (Frakes e Kyo Kang 2005) podem ser aplicadas de modo a
agilizar e sistematizar a etapa de composi¢do dos experimentos cientificos. Os resulta-
dos obtidos acerca dos desafios em reutilizacdo de workflows podem ser observados na
Sec¢ao 4.

E possivel também observar, na Figura 2, que a geréncia de configuragdo per-
meia o ciclo de vida da experimentagcdo. Assim como em software (Estublier 2000), a
geréncia de configuracdo no escopo do ciclo de experimentagdo ¢ uma atividade meio e
onipresente. A partir dela se pode inferir qual a versao do workflow que permitiu a ob-
tencdo de um resultado em uma simulagdo e quais foram os passos realizados desde a
primeira versao do workflow até a ultima versdo que corroboram para a obtengdo do
resultado desejado. Neste sentido, ela € utilizada no processo de composicao, execugao
e analise de resultados. Os resultados alcancados em geréncia de configuracdo podem
ser observados na Secdo 5.

Ao longo das secdes dedicadas a concepgao, reutilizagdo e geréncia de configu-
racdo de experimentos cientificos, os trabalhos da literatura que mais se aproximam
dessas técnicas sdo analisados.

3 Concepciao de Experimentos Cientificos

A principal etapa da composi¢do de um experimento ¢ a concepgdo. Seus objetivos in-
cluem a modelagem e especificacdo de workflows em seus diversos niveis de abstracao
e no registro de variagdes do workflow no contexto do experimento. Frequentemente,
workflows sdo classificados em dois niveis, a saber: concreto e abstrato (Deelman et al.
2008). Um workflow abstrato ¢ modelado sem estar preso a programas ¢ nem a defini-
c¢do de recursos computacionais. Esta abstracdo permite flexibilidade, visto que ndo ha a
necessidade de se entrar no nivel de detalhes de desenvolvimento. Neste sentido, dia-
gramas de atividades UML (Pressman 2004) ou especificagdes em XPDL (Guelfi e
Mammar 2006) poderiam ser utilizados para modelar workflows abstratos. Num work-
flow concreto, entretanto, ha a definicdo de caracteristicas tecnologicas, como a indica-
¢do de programas e de recursos necessarios para se executar as atividades. Desta forma,
o workflow concreto ¢ uma instancia especifica de um workflow abstrato para resolver
um determinado problema.

De modo a facilitar a concep¢do do workflow, os SGWTC precisariam apoiar a
especificagdo e modelagem de workflows nesses diferentes niveis de abstracdo. Entre-
tanto, SGWfC como o Taverna (Hull et al. 2006), Kepler (Altintas et al. 2004), Vis-
Trails (Callahan et al. 2006), Swift (Zhao et al. 2005) e OMII-BPEL (Taylor et al. 2006)
apoiam a modelagem de workflows com baixo nivel de abstragdo, muito préximo ao
nivel concreto de especificagdo. Este tipo de apoio ¢ insuficiente para a concepgdo de
workflows que deveria comegar com niveis mais altos de abstragdo. Afinal, para o espe-
cialista no dominio, inicialmente, ¢ mais importante se preocupar com o conceito do



experimento, podendo ser mais facil trabalhar com um workflow abstrato do que um
workflow equivalente no nivel concreto, com atividades auxiliares (por exemplo, adap-
tadores) e detalhes sobre os recursos computacionais (e.g., ferramentas ou programas).
Considerando o experimento cientifico, ¢ importante apoiar tanto o workflow em varios
niveis de abstragdo quanto o concreto e o relacionamento entre eles. Nos SGWTC esse
apoio ndo ¢ encontrado.

A Figura 3 e a Figura 4 apresentam um workflow de bioinformatica no nivel
abstrato e no nivel concreto, respectivamente. O workflow abstrato foi concebido usan-
do um editor grafico aderente a especificagdo UML, enquanto o workflow concreto esta
de acordo com a notagdo do SGWfC Taverna. No workflow abstrato (Figura 3), € pos-
sivel identificar, que a partir de uma seqiiéncia de proteinas (ou de acidos nucléicos)
pode-se realizar o alinhamento genético com uma técnica a ser escolhida em outro mo-
mento. Essa escolha pode passar pela definicdo do algoritmo e software até a especifi-
cacdo dos recursos tecnoldgicos a serem utilizados na execucdo. As atividades no nivel
abstrato indicam que algo precisa ser feito, mas ndo dizem como se deve fazer. Reali-
zando uma analogia com desenvolvimento de software (Pressman 2004), um workflow
abstrato estd para a etapa de analise da mesma forma que um workflow concreto esta
para a etapa de projeto.

O workflow concreto (Figura 4), definido no Taverna, tem seus processos repre-
sentados por retangulos de cor cinza. Os dados de entrada sdo representados por tridngu-
los voltados para cima. Os dados de saida sdo representados por triangulos voltados para
baixo. Para uniformizar o vocabulario acerca dos diferentes SGWTC, os processos do
Taverna serdo denominados por atividades. Estas atividades sdo ligadas diretamente
entre si, estabelecendo uma relagdo de dependéncia. No nivel concreto, as atividades do
workflow sdo pacotes ou programas no dominio da aplicag@o (atividades em cinza cla-
ro, por exemplo, executaKalign) ou sdao atividades que funcionam como adaptadores
(atividades em cinza escuro, por exemplo, desempacotaAlinhamento), usadas para ma-
nipular entrada de dados e transforma-las num formato adequado, de modo a ajustar o
fluxo de dados para as demais atividades. Neste sentido, atividades possuem portas de
entrada e portas de saida que sdo utilizadas para se interligarem.
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Figura 3. Workflow abstrato para Figura 4. Workflow concreto para
analise de seqiiéncia em UML andlise de seqiiéncia com Kalign



Desta forma, por possuir uma natureza incremental e pela presenga de diferentes
niveis de abstragdo, o processo de concepgdo de workflows cientificos, assim como em
software, requer apoio metodolégico. Isto ¢ justificado, pois o tamanho dos experimen-
tos e a quantidade de elementos envolvidos vém aumentando consideravelmente, crian-
do a necessidade de meios para auxiliar o pesquisador na concepgdo do workflow, par-
tindo dos seus requisitos até chegar a representagdo executavel por um SGWfC. Porém,
na literatura, ndo foram encontrados processos ou metodologias para apoiar este tipo de
concepg¢do. Desta maneira, tornou-se necessaria a criacdo de uma abordagem para con-
cepcao de workflows.

A abordagem criada tem como principio o uso de formularios, onde os campos
contidos ali representam os requisitos de uma solucdo possivel, isto €, um experimento.
Basicamente, existem trés tipos de elementos presentes em workflows cientificos, sendo
eles: atividades, resultados e ferramentas. As atividades se caracterizam por consumir,
modificar ou gerar o conhecimento cientifico em suas diferentes representacdes. Estes
conhecimentos sdo definidos como resultados, sendo estes os produtos e insumos da
execucdo de uma atividade. A Figura 5 mostra parte do formulario de atividades pro-
posto nessa abordagem. Tais resultados podem apresentar diversos formatos e padroes,
podendo ser digitais ou ndo, numéricos, textuais, entre muitos outros. Ja as ferramentas
sd0 os apoios computacionais utilizados na execugdo, representadas, por exemplo, por
programas de simuladores de modelo cientifico. Vale ressaltar que os relacionamentos
entre os trés elementos estdo presentes nos formularios, o que permite uma navegabili-
dade entre eles. Por exemplo, a partir de uma atividade € possivel chegar a lista de fer-
ramentas que a utilizam, ou de uma determinada ferramenta é possivel listar os resulta-
dos, em formato digital, que ela produziria durante a execugao.

Além desta especificacdo textual em formularios, existe também a modelagem
do fluxo do experimento, através da notagdo UML, mais especificamente, do diagrama
de atividades (Pressman 2004). Esta representagdo visual serve para explicitar os pontos
de decisdo e sincronizagdo (e.g.: divisdo, jun¢do) e de encadeamento seqiiencial das
atividades (e.g.: repeti¢ao, associacdo entre as atividades). Isto acaba por tornar mais
legivel o experimento, em um primeiro momento, pois assim o pesquisador identifica
estes pontos em uma representacao grafica, tendo os detalhes descritos nos formularios.
E importante ressaltar que a especificagdo textual e a modelagem do fluxo representam
as mesmas informacdes, isto ¢, o encadeamento das atividades, os elementos que com-
pdem o experimento e os pontos de decisdo e sincronizagao.

Durante a etapa de concepcdo de um workflow, ¢ necessario entender bem o
dominio da aplicacdo. Nesta etapa, sdo necessarias reunides entre os membros do grupo
de pesquisa, as quais envolvem a tomada de decisdo e analises refinadas sobre a especi-
ficagdo e modelagem do workflow. Para executar esta etapa, foi adotado o uso de entre-
vistas, que na Engenharia de Software ¢ uma das técnicas de elicitacdo de requisitos
mais utilizadas (Davis et al. 2006). A sua estruturacao (ver Figura 5) ¢ baseada, primei-
ramente, na identificacdo da seqiiéncia das atividades, tendo como resultado a modela-
gem do workflow no nivel abstrato, descrito em um diagrama de atividades. A partir
desta modelagem, os formularios sdo preenchidos de uma maneira incremental e iterati-
va, com os produtos da especificagdo e modelagem sendo avaliados pelo pesquisador.
Esta ordem se justifica, pois assim os membros do grupo de pesquisa tém uma visdo
global do experimento, permitindo que, posteriormente, sejam discutidos os detalhes,
e.g.: lista de ferramentas, paralelismo de atividades, etc.



Atividade [MOME DA ATIVIDADE]
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com putacional liberads, ete).]

Figura 5. Elicitagao de requisitos

Normalmente, ¢ preciso mais de uma reunido para realizar a identificagdo com-
pleta do workflow abstrato, sendo necessario alguns refinamentos no modelo. A cada
nova reunido, os produtos gerados na entrevista anterior sdo validados pelos pesquisado-
res envolvidos. Assim, o controle sobre o desenrolar dos experimentos cientificos € au-
mentado, registrando etapas e escolhendo parametros, de modo a garantir a eficacia e a
qualidade dos resultados nos experimentos cientificos.

Mesmo em se tratando de concepcao de workflows em nivel abstrato, as infor-
macdes sobre ferramentas podem ser capturadas nesta fase. Ao realizar isto, o pesquisa-
dor pode acelerar a especificacdo do workflow concreto, pois s6 precisara escolher o
recurso computacional conveniente. Contudo, o pesquisador pode postergar esta tarefa
de levantamento ou solicitar que algum responsavel por garantir € manter os recursos
computacionais os cadastrem, através do preenchimento dos formularios.

Durante as atividades de especificacdo e modelagem, uma caracteristica muito
importante é ter o envolvimento do cliente, que neste caso ¢ representado pelo pesqui-
sador, pois ele tem o papel de fornecer os requisitos do experimento e, também, de ava-
liar os produtos gerados na elicitagdo de requisitos. Afinal, ele € possuidor do conheci-
mento do dominio e pode determinar como o experimento ¢ representado em termos de
atividades, resultados e ferramentas. Outra caracteristica importante nestas etapas ¢ a-
ceitar que pode haver mudangas a qualquer tempo. Durante a modelagem ¢ possivel
perceber, por exemplo, que uma atividade é muito complexa e que a representagdo via
sub-workflow seja mais apropriada. Desta forma, caso haja alguma alteragdo, ¢ necessa-
rio que esta seja refletida tanto na especificagdo quanto no modelo. Este procedimento
foi inspirado em alguns dos principios apresentados pelos Métodos Ageis (Beck 1999),
que sdo utilizados na industria de desenvolvimento de software, como trabalho em con-
junto com o cliente e acolhimento de modificacdes nos requisitos.

Esta abordagem foi utilizada em um projeto de workflow cientifico real no do-
minio de Engenharia de Petrdleo no Laboratério de Métodos Computacionais e Siste-
mas Offshore (LAMCSO) na UFRJ em conjunto com a Petrobras. Foram especificados
atividades (incluindo as manuais, semi-automatizadas e automatizadas), resultados ¢
ferramentas (Figura 5). A partir do diagrama de atividades, apresentado parcialmente na
Figura 6, geramos uma instanciacdo concreta no SGWfC Kepler. Para esse workflow,
representativo na area, foram realizadas seis reunides, com uma duragdo média de uma



hora e meia cada. E interessante ressaltar que durante a especificagio e modelagem rea-
lizada, o pesquisador ao exercitar o fluxo de atividades pdde perceber que existiam ati-
vidades que pertenciam a mais de um workflow. Isto representou um ganho de conhe-
cimento, pois um sub-workflow, oriundo deste experimento, pode ser construido e sua
especificagdo e modelagem foram reutilizadas. O especialista no dominio conseguiu
entender o diagrama de atividades, que representava o workflow cientifico, depois da
adicao de uma legenda com a descrigdo dos elementos UML utilizados (e.g.: decisao,
jun¢ao), com isso foi capaz de identificar as atividades € os resultados ainda nao mape-
ados na ocasido. Foi possivel também identificar a necessidade de se desenvolver uma
ferramenta especifica para apoiar esta abordagem. Conforme o andamento da especifi-
cacdo, devido ao aumento no numero de elementos presentes no workflow, houve difi-
culdade de manuseio dos formularios para seu uso e avaliacdo.
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Figura 6. Diagrama de atividades parcial e o workflow concreto no Kepler

4 Reutilizacio de experimentos cientificos

O desafio relacionado a reutilizacdo de experimentos cientificos engloba a necessidade
de se tirar vantagem da presenca de workflows ou experimentos previamente elaborados
para se compor novos workflows ou experimentos. Durante o experimento cientifico,
duas situagdes representativas podem ocorrer. Em uma primeira situacdo, o pesquisador
precisa executar o experimento repetidamente, alterando os dados de entrada e analisan-
do o comportamento do modelo de acordo com as mudangas. Neste caso, o workflow
cientifico precisa ser re-executado apenas variando-se os parametros (Goderis et al.
2008). Em uma segunda situacdo, o pesquisador pode ndo estar satisfeito com os resul-
tados alcancados e pode decidir explorar o uso de programas alternativos. No primeiro
caso, os SGW{C tém primitivas para apoiar a re-execu¢ao do workflow, mas no segun-
do caso eles ainda carecem de recursos para apoiar a experimentacdo. Atualmente, esta



atividade ¢ feita através de copias do workflow, seguida de edi¢des especificas. Este
tipo de abordagem traz limitagdes de escalabilidade e manutenibilidade (Taylor et al.
2006), visto que pode ocorrer perda de semantica ou redundancia de informacdes. Os
atuais SGWTC consideram cada mudanga como um workflow diferente. Mesmo quando
existem diferentes programas que desempenham a mesma atividade, ndo ha nenhuma
explicitagdo desse conhecimento via rastreabilidade formal entre eles. Além disto, qual-
quer mudanga no escopo da experimentacdo demanda alterar todos os workflows con-
cretos relacionados, independentemente de eles pertencerem ao mesmo workflow abs-
trato. Isso ocorre devido aos SGW{C se concentrarem no workflow concreto e de forma
isolada do experimento.

O encadeamento de atividades num workflow ndo é uma tarefa trivial e, em mui-
tos casos, se transforma em uma barreira para a construgdo de analises ¢ modelos mais
sofisticados. SGW{C, como Taverna, Kepler e VisTrails, oferecem uma interface grafi-
ca rica a partir da qual componentes previamente registrados podem ser arrastados ou
colocados na area de edicdo de workflow. Estas operacdes geram workflows diretamen-
te no nivel concreto. Entretanto, ndo ha apoio as etapas anteriores do processo de con-
cepgdo de workflows. A busca por atividades € limitada, visto que, por exemplo, ndo ha
registro de atividades equivalentes no SGWfC. O conhecimento de quais atividades
podem ser interligadas ¢ ainda tacito. E necessario estudar um grande nimero de exem-
plos de workflows para se ganhar experiéncia na configuragao do fluxo das atividades.

Uma alternativa usada pelos pesquisadores ¢ tentar compor um workflow a par-
tir de outro previamente montado. O projeto myExperiment (Goderis et al. 2008) prové
um sitio com repositorio de workflows previamente definidos. A maior parte destes
workflows estd definida para a linguagem do sistema Taverna e pertence a area de bio-
informatica. Este repositorio de workflows ¢ muito util quando o workflow do reposito-
rio ¢ perfeitamente aderente as necessidades do pesquisador. Entretanto, adaptar o
workflow ou tentar remonté-lo em uma outra linguagem nao ¢ trivial.

Goderis et al. (2005) e Roure et al. (2007) observaram o crescente interesse a-
cerca do assunto de reutilizacdo de workflow para apoiar a composicdo de novos work-
flows. Entretanto, apesar do aumento no uso da expressdo “reutilizagdo de workflow”,
estes trabalhos estdo normalmente associados a questdo de se variar parametros em
workflows ja existentes. Poucos trabalhos apdéiam a concepgdo de novos workflows,
enquanto que nenhum trabalho observado apdia a composicao de novos experimentos.
Neste sentido, apresentamos a seguir como técnicas de reutilizagdo de software podem
ser uteis no apoio a etapa composicdo de workflows e de experimentos cientificos, por
exemplo, usando sistemas de recomendagdo para composi¢do de workflows (Oliveira et
al. 2008) e linha de experimento (Ogasawara et al. 2008) para composicdo de experi-
mentos cientificos.

Os sistemas de recomendagao sdo um tipo de filtragem de informacao no qual se
tenta apresentar itens de informagdes que provavelmente sejam do interesse de um de-
terminado usudrio (Adomavicius e Tuzhilin 2005). Em 2008 surgiram as primeiras ten-
tativas de adaptar técnicas de recomendacgdo para auxiliar a composi¢cdo de workflows
cientificos (Ellkvist et al. 2008)(Oliveira et al. 2008).Vale ressaltar que estas iniciativas
podem se beneficiar do grande niimero de atividades disponiveis, por exemplo, em 2007
o Taverna tinha mais de 3500 servigos, enquanto que em 2008 o VisTrails tinha mais de
1200 modulos. O VisComplete (Koop et al. 2008) baseou-se no trabalho de Ellkvist



(2008) e introduziu a técnica de recomendac¢do no VisTrails, permitindo sugerir automa-
ticamente as atividades na composi¢do do workflow. Para isto, ele calcula as correspon-
déncias entre o workflow em desenvolvimento e os previamente criados, gerando uma
recomendacao.

Em nossa abordagem (Oliveira et al. 2008) de recomendacao de atividades du-
rante a composi¢do de workflows, optamos por usar a técnica de sequence mining
(Srikant e Agrawal 1996). Considerando como seqiiéncia cada caminho existente em
um workflow previamente criado, foi possivel gerar regras respeitando a ordem de en-
cadeamento das atividades. O processamento dessas regras pode gerar novas recomen-
dacdes de atividades ao identificar similaridades no encadeamento sendo definido. Dife-
rentemente do VisComplete, o uso de sequence mining permitiu gerar recomendacdes
para um maior numero de casos (ou maior numero de workflows em fase de composi-
¢do, pois sdo consideradas nao apenas as seqii€ncias em que os elementos sdo consecu-
tivos (A—>B—C) como também, as seqiiéncias indiretas (A— ... »B—>C). Atualmente
estamos integrando esta técnica baseada em sequence mining ao VisTrails, para compa-
rar com a técnica utilizada pelo VisComplete usando benchmarks.

No que tange a composi¢do de experimentos, € proposta a adaptacdo do conceito
de linha de produtos em engenharia de software, para se construir o conceito de linha de
experimento (Ogasawara et al. 2009a), que vem a ser uma abordagem sistematica para
apoiar a reutilizagdo de experimentos cientificos. Através desta técnica € possivel apoiar
a fase de composicao de experimentos cientificos com a concepcdo de workflows em
diferentes niveis de abstragdo. Nao foram encontrados na literatura outros trabalhos com
esse apoio semantico. Em uma linha de experimentos, ha uma relacdo forte entre os
experimentos cientificos, os workflows abstratos e os multiplos workflows concretos
que podem ser gerados. A partir dela, pode-se separar o papel de se modelar um work-
flow com alto grau de abstracdo (no nivel do experimento cientifico) do papel de se
reutilizar um workflow previamente montado. O conceito de reutilizagdo de um work-
flow em uma linha de experimentos esta intimamente ligado a uma concep¢ao guiada, a
partir de informagdes que estdo no nivel de abstracdo do experimento propriamente dito.
Esta separacdo ¢ um conceito chave para se evitar retrabalho, apoiar melhor a reutiliza-
cdo de workflows e contribuir para que a composicdo de experimentos possa apoiar
experimentos em larga escala. A ferramenta GExpline (GExp 2009) visa a gerenciar
linhas de experimentos cientificos. Ela auxilia a modelagem de workflows cientificos
abstratos e gera workflows concretos para serem executados no Kepler e Taverna. O
apoio para o Vistrails encontra-se em andamento. Apesar de o conceito da linha de ex-
perimento ser independente do SGW{C, a atual implementacdo da ferramenta ap6ia um
unico SGWIC para cada defini¢do de linha de experimento. GExpline foi usada na cons-
trucdo de uma linha de experimento para workflows de bioinformatica e esta em anda-
mento a definicdo de uma linha de experimento no contexto de Engenharia de Petroleo.

5 Geréncia de Configuracao de Workflows

A geréncia de configuracdo ¢ a disciplina responsavel por controlar a evolucdo de sis-
temas de software (Conradi e Westfechtel 1998). O foco desta secdo estd em analisar a
geréncia de configuracdo sob a 6tica de uma disciplina de desenvolvimento (Conradi e
Westfechtel 1998), aplicada no apoio a fase de composicao de workflows. Neste senti-
do, para os workflows cientificos possuirem geréncia de configuragdo, como no caso de
software, precisam de ferramentas que oferecam as seguintes caracteristicas:



e Um repositorio de workflows com controle de acesso e controle de concorréncia,
de modo que seja possivel armazenar workflows e registrar a versdo estavel
(producdo) e versdes em desenvolvimento;

e Um mecanismo que permita representar e armazenar as versdes de atividades
que estdo sendo utilizadas por uma composicao de workflows;

e A presenca de conceito de area de trabalho (workspace) para apoiar a edigdo de
workflow. A area de trabalho precisa também apoiar a publicacdo no repositorio.

Entretanto, nenhum dos SGWfC apoia geréncia de configuracdo de workflows
cientificos (Ogasawara et al. 2009b). O VisTrails é um dos sistemas mais ativos nesta
area e permite o armazenamento do historico das versdes, mas esta facilidade nao ¢é su-
ficiente para apoiar a geréncia de configuragdo, uma vez que ndo € possivel separar a
versao de producdo (versdo disponivel para outros usudrios reutilizarem (Frakes e Kyo
Kang 2005)) das areas de trabalho para desenvolvimento (versao do workflow sob de-
senvolvimento, sem garantias de qualidade).

A ferramenta GExpline vem sendo aprimorada no sentido de também oferecer
estes recursos. No GExpline, o processo pelo qual um usudrio decide usar ou editar um
workflow ¢ denominado check-out (Conradi e Westfechtel 1998). Tendo terminado o
seu trabalho e decidido compartilhar o workflow alterado, o usudrio executa uma opera-
cdo denominada check-in. Apds o check-in, uma nova versdo do workflow € criada.

O GExpline oferece dois mecanismos de controle de edicdo que podem ser utili-
zados durante o ciclo de check-out, edi¢ao e check-in. O primeiro ¢ uma abordagem
otimista, na qual o workflow ndo ¢ bloqueado para mudangas ¢ dois ou mais usuarios
podem modifica-los em paralelo. O segundo mecanismo € pessimista, no qual o work-
flow fica bloqueado para a operacdo de check-in e apenas o usuario que fez o check-out
com bloqueio pode realizar a operagdo de check-in. Entretanto, outros usuarios podem
realizar check-out simultaneo e esperar até que o usuario que fez o bloqueio deposite o
seu trabalho.

Quando o usuario realiza o check-out do workflow, a area de trabalho fica asso-
ciada a versdo base utilizada durante o check-out. No momento em que o usudrio for
realizar o deposito do workflow, se 0 mesmo nao estiver bloqueado para check-in e se a
versdo do repositorio for a mesma que a versdo utilizada para a criagdo da area de traba-
lho, entdo o check-in do workflow podera ser feito sem nenhuma restricdo. Entretanto,
se a versdo do repositorio ja estiver mais avangada, entdo, neste caso, sera necessario
realizar a operagdo de diff/merge (recurso este que atualmente encontra-se em desenvol-
vimento). Esta restricdo garante que o trabalho desenvolvido pelo usuario ndo sera per-
dido de modo inconsciente.

6 Conclusao

A importancia do apoio ao cientista na realizacdo de seus experimentos cientificos tem
sido evidenciada na academia pela 4rea de e-Science e se fez presente no documento
dos “Grandes Desafios” da SBC. Neste artigo, analisamos diversos desafios relaciona-
dos a composicao de experimentos cientificos, como por exemplo, a falta de apoio a
concepcdo dos workflows e sua posterior instanciagdo para execu¢ao num SGWIC, a
reutilizacdo de workflows previamente concebidos por outros cientistas, € o controle
sobre a evolucdo das diferentes versoes dos workflows.



Para apoiar a composicao de experimentos cientificos, destacamos a importancia
do apoio a geréncia de workflows no contexto do ciclo de vida do experimento. Nesse
sentido, apresentamos uma abordagem sistematica para concepgdo de workflows em
diversos niveis de abstragdo. Mostramos como sistemas de recomendagdo ¢ linhas de
experimento podem ser adaptadas para apoiar a reutilizacdo de experimentos cientificos.
Finalmente, exploramos a geréncia de configuragcdo no contexto de workflows cientifi-
cos. A Tabela 1 apresenta um resumo dos desafios referentes a fase de composicao, do
ciclo de experimentacdo e as nossas solu¢des para o problema.

Tabela 1 - Desafios a composigado de experimentos e solugoes adotadas

Desafios Solugdes adotadas

Concepcao (i) Abordagem para concepcao de workflows que apoia dife-
rentes niveis de abstracdo;

Reutilizagao (i1) Sistema de Recomendacdo usando Sequence mining para

apoiar a composicao de workflows;
(iii) Linhas de Experimentos para apoiar a composicido de

experimentos;
Geréncia de (iv) Ferramentas de geréncia de configuracdo de workflows
configuracdo com apoio a diff/merge sintatico;

Estas solucdes vém sendo desenvolvidas e aplicadas no contexto do projeto de
pesquisa “GExp” voltado a geréncia de experimentos cientificos em larga escala (GExp
2009). Neste projeto, temos a oportunidade de avaliar nossos resultados preliminares
com cientistas em situacdes reais na area de engenharia de petrdleo e bioinformatica.
Como trabalhos em andamento, estamos abordando problemas relacionados as etapas de
execucdo e analise do ciclo de vida dos experimentos, porém ficaram fora do escopo
desse artigo. Destacamos iniciativas na captura da proveniéncia de modo independente
do SGWTC (Marinho et al. 2009) para contribuir com os desafios da fase de analise.
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