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RESUMO

Workflows cientificos vém sendo utilizados para resolver problemas complexos em di-
ferentes dreas. Sistemas Gerenciadores de Workflows Cientificos (SGW{Cs) sao utilizados
para a especificacao e gerenciamento desses workflows. Porém, cada SGW{C pode possuir
caracteristicas diferentes e uma linguagem de especificacdo de workflows prépria, dificul-
tando o reuso dos workflows entre diferentes SGW{Cs. A inexisténcia de uma padroni-
zacao semantica dificulta ainda mais esse reuso, uma vez que elementos de modelagem
de workflow presentes em alguns SGW{CS podem nao ser mapeaveis em outros SGW{Cs.
O uso de uma linguagem intermediaria para o intercambio de workflows cientificos faci-
lita o reuso de workflows desenvolvidos em diferentes SGW{Cs ao permitir a defini¢ao de
um arcabouc¢o comum para esses SGWfCs. No entanto, uma linguagem desse tipo nao
impede que haja perda de informacao seméantica durante um processo de transformagao
de especificacoes entre esses SGWTICs, uma vez que essa linguagem deve ser robusta o
suficiente para representar a semantica de diversos workflows desenvolvidos em diferen-
tes SGWICs. A existéncia de padroes (patterns) em workflows cientificos pode ajudar
a explicitar as informacoes semanticas mais importantes para a construcao desses work-
flows. Assim a proposta deste trabalho é oferecer uma abordagem baseada em padroes
para o intercambio entre especificagoes de workflows cientificos, empregando uma lingua-
gem intermedidria com suporte a informacoes semanticas obtidas através da descrigao
dos padroes. Esta dissertacao analisa os resultados obtidos com essa proposta a partir
da aplicacao da abordagem em especificagoes de workflows armazenadas no repositério

myExperiment.

Palavras-chave: = Workflows Cientificos, Linguagem Intermediaria, Intercambio de

Workflows.



ABSTRACT

Scientific workflows have been used to solve complex problems in different areas. Sci-
entific Workflow Management Systems (SWfMSs) are used for specifying and managing
these workflows. Nevertheless, each SWfMS may have different characteristics and its own
workflow specification language, making its reuse accross different SWfMSs a difficult pro-
cess. The lack of semantic standardization makes this reuse even more difficult, since the
workflow modeling elements available in some SWfMSs may not be mapped onto others
SW{MSs. The use of an intermediate language for the interchange of scientific workflows
may help with the reuse of workflows developed in different SWfMSs, as it allows for the
definition of a common framework for these SWfMSs. Nonetheless, such a language does
not prevent the loss of some semantic information during a specification transformation
process between different SW{MSs, since this language must be robust enough to repre-
sent the semantics of diverse workflows developed in different SWfMSs. The identification
of scientific workflow patterns may help to describe the most important semantic infor-
mation for the construction of these workflows. Thus, the purpose of this study is to
provide a pattern-based approach for the interchange of scientific workflow specifications,
using an intermediate language that supports semantic information obtained through the
description of workflow patterns. This thesis also analyses the results obtained with the
proposed approach being applied to workflow specifications stored in the myExperiment

repository.

Keywords: Scientific Workflows, Intermediate Language, Workflow Interchange.
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1 INTRODUCAO

Workflows cientificos sao utilizados para resolver problemas complexos em diferentes areas
de e-science, como por exemplo Bioinformatica (EMEAKAROHA et al., 2011), Astro-
nomia (FREUDLING et al., 2013) e Fisica (ALTINTAS et al., 2006). De forma mais
abstrata, um workflow (WFMC, 1999) pode ser descrito como um conjunto de tarefas
interligadas através de conexoes representando relacoes de dependéncia entre as tarefas.
Em workflows cientificos, uma tarefa representa um processo computacional com portas
de entrada e de saida, e a dependéncia entre duas tarefas é tipicamente expressa em ter-
mos dos dados gerados por uma porta de saida de uma das tarefas e que s@o necessérios
para a execucao da outra tarefa, sendo repassados a esta através de uma de suas portas
de entrada.

Historicamente, workflows cientificos tém sido implementados como scripts cuja funcao
é executar diferentes tarefas segundo uma ordem estabelecida pelas relagoes de dependén-
cia entre essas tarefas. Contudo, o uso de scripts para implementar workflows cientificos
traz uma série de dificuldades, algumas de ordem puramente técnica e outras de natu-
reza metodoldgica. No aspecto técnico, em primeiro lugar, os dados utilizados no script
(parametros, arquivos de entrada) muitas vezes nao acompanham o préprio. Esses da-
dos podem, por exemplo, estar armazenados localmente na maquina de um cientista e,
portanto, nao disponiveis para execucao do workflow em outra maquina ou em um ambi-
ente distribuido. Outro problema técnico refere-se a portabilidade do script, pois muitas
funcoes utilizadas em um script podem nao ser nativas em um sistema operacional, e a
necessidade de instalacao dessas dependéncias pode nao ser trivial para um cientista nao
familiarizado com computacao. No ambito metodolégico, o problema fundamental dos
scripts estd relacionado a gestdo dos experimentos conduzidos com os mesmos (SILVA,
2006). Em primeiro lugar, o resultado de um experimento sempre é relevante, indepen-
dente de seu “sucesso”, e essa nogao nao é trivial de ser implementada em um script.
Da mesma forma, resultados intermedidrios também sado relevantes e a sua organizacao
conjuntamente aos resultados finais gerados e aos dados consumidos pelos scripts é usu-
almente relegada ao usudrio do script, tipicamente na forma de estruturas complexas de

diretérios de arquivos ou de bases de dados com esquemas desenhados de forma ad hoc.
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Para mitigar dificuldades como as citadas acima no uso de scripts, alguns trabalhos

1 ¢ CDE ? propoem solucdes para encapsular dependéncias utilizadas

como noWorkflow
nesses scripts de maneira que estes possam ser executados em ambientes diferentes dos
quais foram desenvolvidos. Outros trabalhos, que sao o foco desta dissertagao, propoem
o desenvolvimento de Sistemas Gerenciadores de Workflows Cientificos (SGW{Cs). Como
exemplos desses sistemas, podemos destacar Taverna (OINN et al., 2004), Kepler (AL-
TINTAS et al., 2004) e VisTrails (CALLAHAN et al., 2006). Esses sistemas tém como
proposito auxiliar cientistas na criacao de workflows cientificos, assim como facilitar a exe-
cugao e a gestao dos dados consumidos e gerados a partir desses workflows. Um SGWfC
geralmente possui uma interface visual, onde o cientista pode facilmente definir tarefas e
conexoes entre essas tarefas. Varios SGW{Cs também possuem uma linguagem propria
de especificacdo de workflows, em geral declarativa e, portanto, diferente das linguagens
imperativas associadas a scripts.®> Uma especificacao de workflow cientifico nessas lin-
guagens prescreve um modelo da estrutura das tarefas (suas portas e propriedades) a
serem envolvidas no workflow, da orquestracao da execucao dessas tarefas e das relagoes
de dependéncia entre essas tarefas, segundo algum formalismo particular, por exemplo,
redes de Petri (utilizadas no sistema Grid-Flow (GUAN et al., 2006)) e UML (utilizada
no sistema Askalon (FAHRINGER et al., 2007)). Uma especificacao de workflow cienti-
fico tem, portanto, papel semelhante ao de uma linguagem de programagao de propdsito
especifico e pode ser usada no intercambio de especificagoes entre usudrios de diferentes

implantac¢oes de um mesmo SGWI{C.

1.1 MOTIVACAO

O fato de cada SGWIC possuir funcionalidades especificas — e, consequentemente, uma
linguagem propria para a especificacdo dos workflows — representa um desafio no que
se refere ao reuso de workflows cientificos especificados em diferentes SGWfCs. O
reuso de workflows, no entanto, adquire importancia crescente no cenario de experimentos
cientificos, uma vez que possibilita a integracao entre diferentes grupos de pesquisa e

reforga a ideia dos chamados “laboratérios colaborativos” (OLSON, 2009).

'https://github.com/gems-uff/noworkflow

2http://www.pgbovine.net/cde.html

3H4 excegdes, como no caso do SGWFC Swift (ZHAO et al., 2007), cuja linguagem SwiftScript é
imperativa.



17

Solugoes para o intercambio de especificagoes de workflows cientificos desenvolvidos em
diferentes SGWICs, como as propostas por Karasavvas et al. (2012), Plankensteiner et
al. (2013) e Abouelhoda et al. (2012), possibilitam um maior nivel de reuso de workflows
cientificos desenvolvidos por diferentes grupos de pesquisa. Essas soluc¢oes sao, contudo,
limitadas no que se refere a: (i) adaptabilidade a diferentes SGW{Cs, ou (ii) necessidade
de um subsistema de execugdo comum as diferentes linguagens de especificagao. As li-
mitagoes apresentadas nesses trabalhos advéem da complexidade decorrente dos diferentes
tipos de informacao presentes em uma especificacao de workflow. Fundamentalmente,
a cada diferente tipo de informacao estd associada uma seméantica particular e, em al-
guns cendrios, um mapeamento imediato dessa semantica entre diferentes SGW{Cs nao
é possivel. Dois cendarios simples que ilustram essa dificuldade sao o de funcionalidades
em um SGWIC especifico que: (i) sdo desnecessarias em outro SGWIC (por exemplo,
para formatacao de dados), ou (ii) ndo sao diretamente mapedveis em outro SGWfC (por
exemplo, suporte a proveniéncia). Com o numero crescente de SGWI{Cs disponiveis e
a heterogeneidade entre eles, as solugoes de intercambio de especificagoes de workflows
precisam ser também mais adaptaveis — no sentido de facilitarem a inclusao de novos
SGWICs.

A fim de ilustrar concretamente o desafio apontado acima, a Figura 1.1 apresenta um
workflow especificado no SGW{C Taverna (OINN et al., 2004) e disponibilizado no repo-
sitério myExperiment.? Nessa especificacao sete tarefas (runInterProScan, checkStatus,

Get_text_result, Get_xml_result, Unpack _text_result, Unpack XML_result e Format_as_-

4http://www.myexperiment.org/workflows/820.html

* Workflow Inputs

Job_params_goterms_defaultValue “ Job_params_async_defaultValue || Job_params_crc_defaultValue “ Job_params_sectype_defaultValue | | Email_address ” Sequence_or_ID ]A | Input_data_type_defaultValue

Get_text_result_type_defaultValue | checkStatus. N Get_XML_result_type_defaultValue
Get_text_result Get_XML_result

y

Figura 1.1: Workflow Taverna obtido do repositério myExperiment
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GFF) carregam as informagoes semanticas mais importantes do workflow, enquanto as
outras tarefas sdo valores constantes, representacoes de portas de entrada ou saida do
workflow, ou tarefas auxiliares de servicos Web °, utilizadas para formatar suas entradas
e/ou e saidas . Capturar automaticamente a informagao semantica mais importante desse
workflow e transformé-la na forma de representacao de um outro SGWfC é um exemplo
desse desafio.

Nas secoes que se seguem o desafio apresentado acima e a proposta de solucao deste

trabalho sdo mais precisamente delineados.

1.2 PROBLEMA

O problema de pesquisa original levantado nesta dissertacao pode ser formulado da se-

guinte forma:

Nao hé solucoes no estado-da-arte suficientemente abrangentes para permitir a
um cientista executar ou mesmo manipular workflows cientificos desenvolvidos
em SGWICs diferentes daquele(s) que lhe é(sao) mais familiar(es), bem como

suficientemente adaptéveis para facilitar a inclusdo de novos SGWI{Cs.

Para contribuir na obtencao de uma solucao para o problema posto, é necessério
identificar uma forma de representar workflows cientificos desenvolvidos em diferentes
SGWICs de maneira que sua informacao semantica seja preservada.

Devido a grande heterogeneidade de SGW{Cs, alguns complicadores para o problema

descrito podem ser apontados:
1. A auséncia de um arcabouco semantico comum entre SGWf{Cs;

2. A existéncia de funcionalidades em um SGWfC que podem nao ser nativamente

mapeaveis para outros SGW{Cs; e

3. O desconhecimento do cientista acerca de todas as funcionalidades existentes em
um SGWIC (o que pode levar o cientista a implementar a semantica desejada em

seu workflow de maneira mais complexa do que a necesséria).

50 termo “tarefas auxiliares”, no contexto dessa dissertacdo, é utilizado para referenciar tarefas que
sao criadas especificamente para tratar as entradas e saidas de tarefas do tipo “servigos Web”.
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1.3 HIPOTESES

As hipéteses exploradas nesta pesquisa estao relacionadas ao potencial beneficio que uma
solucao para o problema descrito traria em termos de uma maior integracao de diferentes
grupos de pesquisa cujos objetivos possuam alguma intersecao.

Neste contexto, uma estratégia baseada no uso de padrdes (patterns) em workflows ci-
entificos (YILDIZ et al., 2009) combinados a conceitos de arquitetura de software (SHAW,
1990) pode ajudar a explicitar as informagoes semanticas mais importantes para a constru-
¢ao desses workflows. Segundo essa estratégia, uma vez que fosse identificada a existéncia
de um determinado padrdo em uma especificacdo de workflow cientifico, a informacao
semantica associada poderia ser integral e automaticamente capturada por meio de com-
ponentes e conectores, elementos de modelagem tipicos de arquitetura de software.

Considerando o cendrio exposto acima, formulou-se originalmente a seguinte hipdtese:

Hr : O uso de padroes (patterns) combinados a conceitos de arquitetura de
software para representar as informagoes seménticas mais importantes conti-
das nos workflows cientificos permite auxiliar no estabelecimento de processos
automaticos de transformacao de especificacées desses workflows entre diferen-
tes SGWI{Cs, o que possibilita reduzir, em comparacao com um intercambio
manual, o esfor¢o de um cientista para reutilizar workflows cientificos desen-
volvidos por outros grupos de pesquisa em SGW{Cs que nao fazem parte de

seu ambiente de trabalho.

Entretanto, como podera ser observado ao longo deste trabalho, esse cenario ideal é
contraproducente, haja vista o enorme esforco de desenvolvimento demandado na imple-
mentacao dos processos automaticos de transformacao de especificacoes toda vez que um
novo SGWITC precisa ser contemplado no processo. Uma parte importante deste esforgo,
como serd comprovado nesta dissertacao, esta relacionado a grande heterogeneidade na
representacao e implementacao interna das tarefas em cada SGW{C.

Como apontado anteriormente, hé de se considerar o interesse neste trabalho de se
oferecer solugoes adaptdveis a inclusao de novos SGW{Cs no processo. Sendo assim, o
estudo e experimentagao conduzidos ao longo da elaboragao desta dissertagao levaram a
formulacao de uma hipdtese mais fraca, mas que se comprovada verdadeira é de resultado

pratico potencialmente util:
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Hp : O uso de padroes (patterns) combinados a conceitos de arquitetura de
software para representar as informagoes semanticas mais importantes contidas
na estrutura dos workflows cientificos permite auxiliar no estabelecimento de
processos semi-automaticos de transformacgao de especificagoes desses work-
flows entre diferentes SGW{Cs, o que possibilita reduzir, em comparagao com
um intercambio manual, o esforco de um cientista para reutilizar workflows
cientificos complexos (no sentido de terem um grande numero de tarefas e
relacionamentos entre elas) desenvolvidos por outros grupos de pesquisa em

SGWI{Cs que nao fazem parte de seu ambiente de trabalho.

1.4 OBJETIVOS

Para validar a hipdtese Hg pontuada acima, este trabalho tem por objetivo especificar
uma linguagem para o intercambio de estruturas de workflows cientificos baseada em pa-
droes, bem como desenvolver o ferramental computacional necessdrio para transformar
estruturas de workflows especificados em diferentes SGWfCs de e para essa linguagem.
De acordo com a hipdtese Hg apresentada, uma linguagem de intercambio baseada
em padroes ofereceria mais seguranca em preservar a semantica associada a estrutura
de um workflow (o que chamaremos neste trabalho de semantica estrutural) cuja es-
pecificacao foi gerada a partir de um processo de transformacao de uma especificagao
feita em qualquer outro SGWfC. Mais ainda, acredita-se que a utilidade da linguagem
aumente de forma proporcional ao tamanho das especificagoes de workflow reutilizadas
(em termos de nimero de tarefas e relacionamentos entre elas). Mesmo para os casos
em que determinados aspectos comportamentais de uma especificacdo nao possam ser
completamente cobertos pela linguagem e pelo ferramental associado (p.ex. em fungao de
estarem encapsulados na codificacao interna de uma tarefa), a reprodugao integral da es-
trutura de um workflow complexo possibilita um primeiro passo importante para reduzir

consideravelmente o esforco de reuso dessa especificacao.

1.5 ESTRUTURA DO TRABALHO

Este trabalho estéd organizado em cinco capitulos, conforme ilustrado na Figura 1.2. Além

deste capitulo introdutério que apresenta a motivagao, problema, hipéteses e objetivos do
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trabalho, os capitulos restantes sao apresentados como se segue:

e O Capitulo 2 apresenta a fundamentagao tedrica do trabalho, como o conceito de
workflows cientificos e suas dreas de uso, assim como exemplos de SGW{Cs, padroes
em workflows cientificos, transformacoes em especificacoes de workflows cientificos

e trabalhos relacionados.

e O Capitulo 3 apresenta a proposta deste trabalho, descrevendo a linguagem de inter-
cambio e 0 mecanismo de transformacoes proposto com detalhes de implementacao,
além de alguns casos de uso baseados em workflows disponiveis em repositérios

publicos na web.

e O Capitulo 4 apresenta métricas utilizadas para validar a linguagem e o mecanismo
de transformagoes proposto, bem como experimentos realizados para a avaliagdo da

proposta segundo essas métricas.

e O Capitulo 5 apresenta as consideragoes finais bem como sugestoes de trabalhos

futuros.



Objetivo
Prover uma solugdo para o intercambio de
especificagdes de workflows cientificos
desenvolvidas em diferentes SGWICs.

Problema
A heterogeneidade de funcionalidades
encontradas nos diferentes SGWfCs e a
inexisténcia de um arcabougo semantico
comum entre eles.

Y

Capitulo 1: Introdugéo
Motivagao, problema, hipotese e objetivos do
trabalho.

Enfoque na Solugao
Analise da literatura com foco nas possiveis
solugées para o intercambio de
especificages de workflows cientificos.

Y

Capitulo 2: Pressupostos Tedricos
Workflows cientificos (reuso e padrdes),
transformagdes de modelos, linguagens de
descrigdo arquitetural e trabalhos
relacionados.

Proposta
Desenvolvimento de uma linguagem
intermediaria para mitigar a perda de

informagées semanticas no intercambio de
especificagdes de diferentes SGWfCs.

Experimentos
Condugdo de experimentos com o ferramental
desenvolvido, utilizando um conjunto de dados
reais disponiveis online, a fim de avaliar a
abordagem proposta.

Capitulo 3: Proposta
Implementagao da solugdo, o mecanismo de
transformagao e exemplos de casos de uso

de sucesso e detalhes de implementagao.

Figura 1.2:

A4

Capitulo 4: Avaliagao
Experimentos utilizando workflows
disponibilizados pela comunidade cientifica e
os resultados obtidos que levam a
reformulagdo das hipoteses pontuadas.

Capitulo 5: Consideragdes Finais
Contribuigdes, limitagdes e trabalhos futuros.

Estrutura da Dissertacao
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2 FUNDAMENTACAO TEORICA

2.1 WORKFLOWS CIENTIFICOS

Um workflow cientifico pode ser descrito como um conjunto de tarefas (processos compu-
tacionais) com portas de entrada e saida interligadas através de conexoes. Essas conexoes
podem representar relagbes de dependéncia de controle (em que uma tarefa s6 pode ini-
ciar sua execugao ao término de uma outra tarefa) ou relagdes de dependéncia de geracao
(em portas de saida) e consumo (em portas de entrada) de dados entre as tarefas. Para
os objetivos desta dissertagao, a nao ser quando dito em contrario, as conexoes sempre
representarao relagoes de dependéncia de dados.

Diversos SGWI{Cs tém sido desenvolvidos com o propdsito de auxiliar cientistas na
criagao de workflows cientificos, assim como facilitar a execugao e a gestao dos dados
consumidos e gerados a partir desses workflows. A Tabela 2.1 enumera alguns SGW{Cs

disponiveis para a comunidade cientifica.!

Anduril ASKALON Apache Airavata | BioBIKE
Bioclipse DiscoveryNet | Ergatis Galaxy
Kepler KNIME Mobyle OnlineHPC
OpenMOLE | Orange Pegasus P-GRADE
Pipeline Pilot | Ptolemy II Swift Taverna
Triana VisTrails Yabi YAWL

Tabela 2.1: Alguns Sistemas Gerenciadores de Workflow Cientificos (Jan/15)

Uma decisao importante no projeto de um SGWT{C é a dos tipos de tarefa aos quais o
SGWIC d4 suporte. Tarefas do tipo servigos Web ( Web Services) frequentemente recebem
suporte de SGW{Cs, sendo bastante utilizados, uma vez que nao dependem de linguagem
e/ou sistema operacional, trabalham sob um mesmo protocolo (SOAP) e estao disponiveis
para consumo imediato via Internet. Contudo, Wassink et al. (2009) fazem uma anélise dos
tipos de tarefas utilizadas em um total de 415 workflows do SGW{C Taverna e identificam
que o uso de tipos de tarefas proprietarios do SGW{C sao muito comuns, constituindo 57%

das tarefas, enquanto servicos Web constituem 22% e scripts desenvolvidos por cientistas?

'No Apéndice B.1 sio apresentados os websites onde esses SGWfCs podem ser obtidos.
2Nos SGW{Cs o suporte a scripts geralmente é restrito a formatos especificos. Por exemplo, no Taverna
é oferecido o tipo BeanShell, que encapsula scripts desenvolvidos na linguagem Java.
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constituem 14% das tarefas. Dito isso, é possivel identificar que os tipos proprietdrios
fornecidos pelo SGWIC sao de grande importancia para os workflows e podem determinar

a escolha de um determinado SGWfC por um usuario ou grupo de pesquisa.

2.2 REUSO DE WORKFLOWS CIENTIFICOS

Ainda que o intercAmbio de especificagoes de workflows cientificos entre usudrios de um
mesmo SGWI{C seja possivel e facilitado por esses sistemas, o reuso dessas especificagoes
entre diferentes SGWI{Cs ainda é um tépico a ser devidamente explorado na litera-
tura (GIL et al., 2007, OGASAWARA et al., 2009). Os cientistas, mesmo que de uma
mesma area do conhecimento, acabam empregando SGWf{Cs distintos, por exemplo, em
funcao de atributos de qualidade de maior ou menor interesse providos por cada SGWfC
(por exemplo, usabilidade, tolerancia a falhas, suporte a proveniéncia, etc). Por sua vez,
as linguagens de especificacao, quando fornecidas por esses SGWf{Cs, nao sao nativamente
intercambiaveis, devido a uma série de razoes descritas abaixo.

Do ponto de vista de reuso, os chamados workflows de negécio estao mais consolidados
do que os workflows cientificos. As diferencas entre workflows de negécio e workflows cien-
tificos comegam pela motivagao para seu desenvolvimento. Workflows de negécio possuem
como usudrio o setor empresarial. Analisando a proposta dos Sistemas Gerenciadores de
Workflows de Negéocio (SGWINS), é facil identificar que o reuso de workflows de negécio
¢é algo interessante nao s6 do ponto de vista dos empresarios, como também dos desenvol-
vedores dos SGW{Ns em si, que podem angariar novos clientes que desejam modificar seu
ambiente de desenvolvimento de workflows.

Nesse contexto, a norma® W{-XML (SWENSON et al., 2004) foi proposta pela Work-
flow Management Coalition* (WEMC), com o objetivo de integrar os processos de dife-
rentes SGW{Ns através de um mesmo protocolo. Ferramentas para a interoperacao de
SGWINs, como a proposta por Muehlen e Klein (2000), comegaram a ser desenvolvidas
desde a primeira versao da norma W{-XML.

Ja em workflows cientificos nao existe uma norma comum adotada pelos SGW{Cs, o

que dificulta o intercambio de especificagoes e a interoperagao entre SGW{Cs. Solugoes que

3Neste trabalho empregamos o termo “norma” para referenciar documentos oficiais produzidos por
organismos de padronizagao. O intuito é evitar o uso do termo “padrao”, que neste trabalho é usado para
referenciar padrdes de arquitetura e projeto de software (patterns).

‘http://www.wfmc.org/
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propdem um repositério publico para download e upload de especificagoes de workflows
cientificos de diferentes SGWfCs, como o repositério myExperiment® ou a rede social
proposta por Zhang et al. (2011), podem ser tteis para grupos que utilizam o mesmo
SGWIC, mas nao resolvem o problema do intercambio de especificacoes entre diferentes
SGW{Cs.

Nesse contexto, solucoes para o reuso através da interoperacao de workflows cien-
tificos devem utilizar técnicas que nao dependam simplesmente da disponibilizacao das
especificacoes de workflows cientificos em um repositério fisico. Terstyanszky et al. (2014)

apontam quatro alternativas principais de interoperacao de workflows cientificos:
e Uso de recursos de compartilhamento de dados de workflows cientificos,
e Normatizacao da linguagem de especificacao de workflows cientificos,
e Integracao dos SGWI{Cs, e
e Traducao das linguagens de especificacao.

Como ja dito, nao existe uma normatizacao das especificagoes de workflows cientificos
e o compartilhamento de dados entre workflows é feito através de repositérios fisicos. As
duas alternativas restantes sao analisadas abaixo.

Existem abordagens “caixa-preta” de integracao dos SGWI{Cs, como por exemplo as
propostas por Zhao et al. (2006) e Terstyanszky et al. (2014), onde os workflows a serem
reutilizados sdo encapsulados e executados como tarefas em outros workflows. Nessas
solugoes, nao hé a necessidade de uma mudanca no ambiente de trabalho corrente do
cientista. Contudo, se o cientista precisar fazer pequenas modificagoes nos workflows a
serem reutilizados, isso nao sera possivel sem que haja acesso ao SGW{C correspondente.

Nos casos em que o cientista deseja ter maior flexibilidade para modificar, em seu
ambiente de trabalho, um workflow cientifico reutilizado, é necessario que exista um in-
tercambio de especificagoes entre SGWT{Cs diferentes. Porém, a inexisténcia de normas
ligadas a especificacao de workflows cientificos praticamente inviabiliza o estabelecimento
de um arcabougo semantico comum entre SGWfCs. Para intercambiar especificagoes de
workflows cientificos é necessario, portanto, que um processo de transformacao seja reali-

zado. Nesse processo, uma especificagao de workflow cientifico referente a um SGW{C é

Shttp://www.myexperiment.org/
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dada como entrada e uma especificacao de workflow cientifico referente a outro SGWfC,
com semantica semelhante a entrada, é gerada como saida.

Existem algumas técnicas de transformagao de modelos que podem ser utilizadas no
intercambio de especificagoes entre SGW{Cs. Porém, antes de serem analisadas algumas

dessas técnicas, uma outra abordagem de reuso — a de reuso de design — é discutida.

2.21 PADROES PARA WORKFLOWS CIENTIFICOS

Uma outra possibilidade de se abordar o reuso de especificagoes de workflows é por meio
do emprego de padrdes de projeto (design patterns). A iniciativa Workflow Patterns®
apresenta alguns padroes comumente encontrados em workflows de negécio, incluindo
exemplos de implementacoes para diversos SGWfNs.” Esses padroes representam, em sua
maioria, comportamentos relacionados ao fluxo de controle de um workflow, o que reflete
o fato de workflows de negdcio enfocarem a ordem de execucao das tarefas, e nao os dados
que podem ser eventualmente trocados entre elas. Dentre os padroes apresentados na

iniciativa Workflow Patterns, os mais relevantes no contexto do presente trabalho sao:
e Sequence - Executa a tarefa apds a execugao da tarefa anterior;

e Parallel Split - Executa duas ou mais tarefas em paralelo apds a execugao da tarefa

anterior;

e Simple Merge - Executa a tarefa por duas ou mais vezes apds a execucao de duas

ou mais tarefas anteriores;

e Fxclusive Choice - Executa uma entre duas ou mais tarefas apds a execucao da

tarefa anterior.

e Synchronization - Executa a tarefa uma tinica vez apds aguardar a execucao de duas

ou mais tarefas anteriores.

Complementarmente, Yildiz et al. (2009) apresentam alguns padroes para workflows ci-
entificos, especificados na linguagem Business Process Modeling Notation (BPMN). Esses
padroes se assemelham aos apresentados na iniciativa Workflows Patterns, porém, sepa-

ram explicitamente os fluxos de controle dos fluxos de dados.

Shttp://www.workflowpatterns.com/
"http://www.workflowpatterns.com/vendors/index . php
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Migliorini et al. (2011) fazem um comparativo entre varios SGW{Cs usando os padroes
apresentados na iniciativa Workflow Patterns e demonstram que muitos desses padroes
podem ser implementados nos SGW{Cs. No entanto, algumas funcionalidades necessérias
a essas implementacoes nao sao nativas em todos os SGWf{Cs, sendo necessaria uma
adaptacao na especificacao dos workflows, como por exemplo a inclusao de tarefas extras
para se obter o comportamento esperado para o padrao sendo implementado.

Além dos padroes mencionados acima, vale destacar o trabalho de Ogasawara et al.
(2011) que propde um conjunto de padroes baseados em dados inspirado em &lgebra rela-
cional. Vérios dos padroes descritos nesse trabalho mapeiam nos padroes apresentados na
iniciativa Workflow Patterns, porém, a nocao de dados descrita nesses padroes é baseada

no conceito de tuplas, tipicamente adotado em bancos de dados relacionais.

2.2.2 TRANSFORMACOES DE MODELOS

Neste trabalho considera-se a seguinte classificacao das técnicas de transformacao de mo-

delos, proposta por Stahl et al. (2006):

e templates+filtragem: Utiliza templates para identificar os elementos em um modelo
que é utilizado como entrada, e aplica um processo de filtragem sobre esses elementos
para gerar a saida desejada. Um exemplo desse tipo de técnica é o empregado na
linguagem XSLT® para transformacao de documentos XML em outros formatos de

representacao.

e templates+metamodelos: E similar & técnica de templates—+filtragem na leitura dos
modelos de entrada, porém, utiliza um metamodelo como base para gerar o modelo
de destino. A vantagem desse tipo de técnica é que a correcao sintatica — ou mesmo
semantica, se o metamodelo de destino possuir a expressividade necessaria — do
modelo de destino é garantida por construgao. Um exemplo desse tipo de técnica
¢ o empregado na linguagem ATL (JOUAULT et al., 2008), que apoia a transfor-
magao entre modelos baseados em metamodelos que sigam a especificagao Ecore do

EMF (Eclipse Foundation, 2012).

e baseadas em APIs (Application Programming Interfaces): Utiliza uma API com ope-

racoes para manipulacao de elementos do modelo de destino, tipicamente mantido

Shttp://wuw.w3.org/TR/xslt
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na forma de uma arvore sintatica abstrata que é depois processada para a geracao do
modelo de destino em uma forma sintdtica concreta. A API proposta neste trabalho

e apresentada no Capitulo 3 é um exemplo de uso desse tipo de técnica.

Complementarmente as técnicas supracitadas, o uso de um modelo de intermediagao em
processos de transformacao permite desvincular a técnica de transformacao associada
ao modelo de origem daquela associada ao modelo de destino, o que é interessante na
medida em que diferentes modelos podem ser melhor adaptados a diferentes técnicas
de transformacao — seja pelo arcabouco sintatico e semantico, seja pela existéncia de
ferramental associado. Esse modelo de intermediacao deve seguir algum formalismo. Neste
trabalho consideramos para esse formalismo a definicao de uma linguagem intermedidria,
o que implica em consideragoes acerca da expressividade que a linguagem devera conter,
do arcabouco sintatico e semantico a ser empregado nesta, e do ferramental disponivel ou

a ser desenvolvido.

2.2.3 LINGUAGENS DE DESCRICAO ARQUITETURAL

Linguagens de descrigao arquitetural (ADLs) permitem a criacdo de representagoes de ar-
quitetura de software baseadas na composigao de componentes (locais de processamento
e armazenamento) e conectores (locais de interagao), sendo portanto, naturalmente ma-
pedveis para as tarefas e conexdes em um workflow. KEssas representagoes podem ser
expressas por meio de linguagem textual e/ou gréfica e podem se basear em um ou mais
estilos arquiteturais (SHAW, 1990), que impoem restri¢oes na composigao de componentes
e conectores. Algumas ADLs, como Acme (GARLAN et al., 1997) e Wright (SULEIMAN
et al., 2008), permitem ainda a definigao de novos estilos arquiteturais. De uma forma
geral, as ADLs permitem a configuracao das interacoes entre componentes por meio do
emprego de conectores como construgoes de primeira classe. Ou seja, essas ADLs definem
sistemas de tipos tanto para componentes quanto para conectores e, quando dao suporte a

estilos arquiteturais, permitem definir restrigoes na combinacao de instancias desses tipos.

2.2.3.1 Acme

A ADL Acme (GARLAN et al., 1997) foi criada com a proposta de ser utilizada como um

formato comum para o intercambio de especificagoes arquiteturais; por isso, ela possui um
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arcabouco sintatico e seméantico mais abrangente e extensivel que a maioria das ADLs.
Além dessa caracteristica, a ADL Acme possui outros atributos, descritos a seguir, que
a fizeram ser escolhida neste trabalho para servir como base para a especificagdo da
linguagem de intercambio entre especificagoes de workflows cientificos ora proposta.
Além de componentes e conectores, a ADL Acme oferece os seguintes elementos de

modelagem:
e Portas: interfaces que permitem a interacdo entre componentes;
e Papéis: pontos de acesso aos servicos de comunicacao providos pelos conectores;

e Sistemas: grafos onde os vértices representam os componentes e as arestas repre-

sentam os conectores;

e Ligacoes: relacionamentos entre componentes e conectores, os quais se dao através

de suas interfaces (portas e papéis);

e Representacoes: elementos que permitem o detalhamento interno de componentes e
conectores de forma a permitir o suporte a descri¢oes hierdrquicas de arquiteturas

em Acme;

e Mapeamentos: elementos que indicam a correspondéncia entre as portas de um

componente e as portas internas a sua representacao.

A Figura 2.1 ilustra a representacao grafica, na ferramenta AcmeStudio, dos diversos
elementos de modelagem oferecidos por Acme. A Listagem 2.1 apresenta a descrigao

textual em Acme deste mesmo exemplo.

System exemplo = {

Component componenteA = {
Port portaA = {}
Port portaB = {}
}
Component componenteB = {
Port portaA = {}
Port portaB = {}
Representation componenteB_Rep = {
System componenteB_Sis = {
Component A = {
Port portaAl = {}
Port portaA2 = {}
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Component B = {
Port portaBl = {}
Port portaB2 = {}

}

Connector con = {
Role papell = {}
Role papel2 = {}

}
Attachment A.portaA2 to con.papell;
Attachment B.portaBl to con.papel2;
}
Bindings {
portaB to B.portaB2;

portaA to A.portall;

}
}
}
Connector conector = {
Role papell = {}

Role papel2 {}
}

Attachment componenteA.portaB to conector.papell;

Attachment componenteB.portaA to conector.papel2;

Listagem 2.1: Descrigao textual em Acme do exemplo da Figura 2.1

Em Acme, o conceito de familia é utilizado para descrever um conjunto de tipos de

elementos de modelagem e regras de composi¢ao (na forma de predicados em ldgica de

,- Sistema
: = NG
componenteA componenteB .

Representacéo
Componente
Conector
v
A ;
I
3 /
Mapeamento / A
Ligacao
/ \
/
e b .
Pépel Porta

Figura 2.1: Representagao grafica de uma estrutura Acme (exemplo extraido de (MEDEI-
ROS; GOMES, 2013)).
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primeira ordem descritos na linguagem Armani (MONROE, 1999)) entre essas instancias
desses tipos. A Listagem 2.2 apresenta um exemplo de descricao de familia em Acme
para o estilo arquitetural “Pipes and Filters” fornecido na distribuicao da ferramenta
AcmeStudio®. O exemplo ilustra o uso de restricdes para determinar certas caracteristicas
dos elementos de modelagem que forem derivados dos tipos declarados nessa familia, como
conectores do tipo Pipe terem que possuir dois papéis. Neste trabalho, o conceito de
familia é explorado para descrever os elementos de modelagem necesséarios para representar
as especificacoes de workflows cientificos (como serd visto no Capitulo 3) e as regras de

composicao entre esses elementos.

Family PipesAndFiltersFam = {
Component Type Filter = {
Port input : inputT = new inputT extended with {}
Port output : outputT = new outputT extended with {}
Property function : string;
rule portTypeConstraint = invariant forall e in self.PORTS |
exists t in {inputT, outputT} |

declaresType(e, t);

}
Port Type outputT = {
Property protocol : string = ¢‘char output’’;
}
Port Type inputT = {
Property protocol : string = ¢‘char input’’;
}
Connector Type Pipe = {
Role source : sourceT = new sourceT extended with {
Property protocol : string = ‘‘char source’’;
}
Role sink : sinkT = new sinkT extended with {
Property protocol : string = ¢‘char sink’’;
}
Property bufferSize : int << default : imt 0; >> ;
rule specifiedBufferSize = invariant self.bufferSize >= 0;
rule exactlyTwoRoles = invariant size(self.ROLES) == 2;

}
Role Type sourceT = {
Property protocol : string = ¢‘char source’’;
}
Role Type sinkT = {

Property protocol : string = ¢‘char sink’’;

http://www.cs.cmu.edu/ acme/AcmeStudio/index.html
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Listagem 2.2: Descricao Acme do estilo arquitetural “Pipes and Filters”.

A adocdo de Acme por si s6 nao é solucio para o problema da inexisténcia de uma
base semantica comum entre os SGW{Cs; contudo, podemos identificar alguns padroes
(patterns) na construgao de workflows cientificos, independente do SGW{C em uso, que
se devidamente representados na linguagem proposta, podem mitigar a perda de infor-
macao em uma transformacao. Nesse sentido, foram utilizados neste trabalho os padroes
desenvolvidos na iniciativa Workflow Patterns, porém, com um comportamento orientado
a fluxos de dados e ndo de controle, j4 que como mencionado anteriormente, workflows
cientificos sao tipicamente orientados a dados. A estratégia adotada para representar esses
padroes (como serd visto no Capitulo 3) foi a de definir diferentes tipos de conectores — e
restricoes associadas — para diferentes padroes, além de um tipo genérico de componente
para representar as tarefas, com especializagoes desse tipo podendo ser definidas para

cada SGWI{C de modo a contemplar tipos particulares de tarefas de cada SGWI{C.

2.3 TRABALHOS RELACIONADOS

Ao analisar o intercAmbio entre especificacoes de workflows cientificos, é possivel encontrar
alguns trabalhos que propdem o intercambio de especificagoes de diferentes maneiras, com
vantagens e desvantagens. Acredita-se que isso se deva ao fato de nao existir uma norma
seguida por todos os SGWI{Cs, o que dificulta uma solugao que atenda todos os SGW{Cs.

Iniciativas como OPM (MOREAU et al., 2011) ¢ PROV (BELHAJJAME et al., 2012)
buscam a normatizagao da proveniéncia de dados em workflows cientificos, viabilizando,
por exemplo, a correta reproducao de um experimento executado em um SGWIfC. A
proveniéncia pode ser de dois tipos: prospectiva e retrospectiva (DAVIDSON; FREIRE,
2008). A proveniéncia prospectiva captura a estrutura do workflow através de sua espe-
cificacdo. Essa proveniéncia nao possui dados utilizados na execucao do workflow, uma
vez que é obtida antes de sua execucdo. A proveniéncia retrospectiva fornece estruturas
para a catalogacao dos dados de entrada e saida de workflows cientificos, assim como os
dados intermediarios manipulados pelas tarefas que foram executadas nesses workflows e
a ordem na qual essas tarefas foram executadas. Alguns trabalhos, como SciProv (GAS-

PAR et al., 2015) e ProvManager (MARINHO et al., 2012), buscam interoperar a coleta
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da proveniéncia de dados de diferentes SGW{Cs em um ambiente colaborativo. Quando a
proveniéncia coletada é prospectiva, esses trabalhos fornecem uma maneira indireta e de
cobertura parcial de se intercambiar especificagoes de workflows por meio da representagao
intermediaria fornecida pelas normas de proveniéncia. Em primeiro lugar, essa maneira
demanda esfor¢o consideravel do cientista interessado em empregar esses trabalhos para
reusar especificagoes provenientes de outros SGWfCs no SGWfC de seu interesse, pois
¢ necessaria a transformacao das representacoes de proveniéncia para a linguagem de
especificagao suportada por esse SGWTC e essas representagdes de proveniéncia nao car-
regam informacoes semanticas suficientes para que essas transformacgoes possam ser feitas
de forma automatizada. Em segundo lugar, essa maneira demanda que o SGW{C im-
plemente mecanismos de proveniéncia prospectiva baseados nas normas OPM ou PROV
para que seus workflows possam ser eventualmente reusados em outros SGW{Cs.
Solugoes especificas para o intercambio de especificagoes de workflows cientificos visam
intercambiar o workflow sem a necessidade de aprendizado de um novo SGWIC, ou entao
de replicar manualmente a estrutura e comportamento desse workflow em um SGWf{C
conhecido. A ferramenta Taverna 2-Galaxy (KARASAVVAS et al., 2012) é um dos traba-
lhos que propoe intercambiar especificagoes de workflows cientificos. Essa ferramenta pro-
poe uma abordagem de intercAmbio ponto-a-ponto, onde especificacées desenvolvidas no
SGWIC Taverna sao convertidas para o SGWfC Galaxy (GIARDINE et al., 2005). Abor-
dagens ponto-a-ponto podem garantir uma reprodugao com alta fidelidade do workflow
de origem no SGWTfC de destino. Contudo, essas abordagens podem requerer demasiado
esfor¢o de desenvolvimento caso queira se dar suporte a outros SGWfCs, uma vez que o
nimero de transformagoes necessarias cresce de acordo com o niimero de SGWf{Cs que
deseja-se interoperar com outros. Caso um desenvolvedor deseje intercambiar especifica-
¢oes entre N SGWI{Cs diferentes, serao necessarios V(N — 1) processos de transformacao
distintos, o que pode tornar a abordagem inviavel em um cenario mais amplo de utilizacgao.
Plankensteiner et al. (2011) apresentam uma solugao para o intercambio de workflows
cientificos através de uma linguagem intermedidria chamada Interoperable Workflow In-
termediate Representation (IWIR). Essa solugao é a que mais se assemelha com a proposta
do presente trabalho, uma vez que utiliza uma linguagem intermediaria desenvolvida es-
pecificamente para intercambiar workflows cientificos entre diferentes SGWI{Cs. Essa so-

lugéo, contudo, apresenta algumas limitagdes. A mais importante delas é que, ao analisar
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a estrutura da linguagem IWIR, percebe-se claramente que ela herda estruturas e tipos
de tarefas (em particular aqueles associados a tratamentos genéricos de fluxos de dados,
como condigoes e lagos de repetigao) muito semelhantes aqueles providos pelo grupo es-
pecifico de SGW{Cs para as quais IWIR d& suporte: ASKALON, MOTEUR, P-GRADE
e Triana (FAHRINGER et al., 2007; GLATARD et al., 2008; KACSUK, 2011; TAYLOR
et al., 2003). A linguagem proposta no presente trabalho, por outro lado, se baseou em
padroes, enfocando a captura da semantica associada aos fluxos de dados e tratando ta-
refas como “esqueletos” em que toda a légica interna dessas tarefas estd encapsulada na
implementagao particular das mesmas no SGWfC, e nao na linguagem intermediaria em
si. No presente trabalho alguns SGWf{Cs foram usados na avaliacao, porém, o trabalho
nao se baseou na especificagao de nenhum desses SGW{Cs. A linguagem ora proposta tem
um arcabouco seméntico independente e é necessario que o mecanismo de transformacoes
associado a ela adapte as informacgoes encontradas nas especificagbes dos SGW{Cs para
que possam ser representadas na linguagem ora proposta.

Abouelhoda et al. (2012) apresentam uma estratégia de interoperagao baseada em
padrdes para os SGW{Cs Taverna e Galaxy. Contudo, além dessa proposta se limitar a dois
SGWI{Cs, um problema nessa interoperacao é que cientistas tém que aprender a lidar com
um novo SGWfC, uma vez que essa estratégia nao foi projetada como uma ferramenta de
intercambio e sim como um novo SGW{C em si. Considerando o contexto deste trabalho de
dissertagao, ou seja, o intercambio de especificagdes de workflows cientificos, o usuario nao
precisa conhecer a linguagem intermediaria, pois ela s6 sera utilizada durante o processo
de transformacido de duas especificacoes. Apenas o desenvolvedor que for responsavel por
implementar os processos de transformacao da linguagem de especificacao de um SGWTFC
para a linguagem intermediaria, e vice-versa, deve conhecer essa linguagem, representando
os comportamentos desejados em cada um dos lados da transformacao.

Outros trabalhos que nao sao diretamente relacionados ao intercambio de workflows
cientificos, no entanto, possuem alguma relacao com o este trabalho sdo apresentados por
Cerezo et al. (2013) e Gesing et al. (2013).

Cerezo et al. (2013) apresentam uma estratégia baseada em model-driven engineering,
que propde o uso de uma representacao abstrata de um workflow que pode ser tradu-
zida para uma especificagdo workflow concreta de diferentes SGW{Cs. No entanto, esse

trabalho nao considera o intercambio de workflows legados, sendo feita apenas uma trans-
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formacao de uma especificagdo abstrata para uma especificagao concreta.

Gesing et al. (2013) apresentam a proposta de um SGW{C multi-linguagem, com o
principal objetivo de proporcionar a conversao de diferentes workflows, desenvolvidos em
diferentes SGW{Cs. Para atingir esse objetivo, o trabalho precisaria disponibilizar dife-
rentes funcionalidades encontradas nos diferentes SGWf{Cs, o que se mostrou um grande
desafio. Como resultado deste desafio, os autores decidiram nao tratar o intercambio entre

diferentes especificacoes de workflows cientificos.

2.3.1 CONCLUSOES DO CAPITULO

Este capitulo apresentou uma revisao da literatura acerca dos principais conceitos rela-
cionados a proposta desta dissertacao. Foi feita uma revisao dos conceitos de workflows
cientificos, padroes para workflows cientificos, técnicas de transformacao de modelos e
ADLs. Além disso, foram analisados os principais trabalhos encontrados na literatura
relacionados a abordagem apresentada nesta dissertacao.

Vale ressaltar que, conforme sera detalhado no Capitulo 3, a analise dos padroes para
workflows cientificos da iniciativa Workflow Patterns foi feita levando em consideracao que
fluxos em workflows cientificos sdo tipicamente orientados a dados. Além disso, alguns
padrdes que sdo inteiramente voltados ao fluxo de controle nao foram adicionados, em
primeira instancia, a essa linguagem, por essas construcoes nao serem encontradas direta-
mente em workflows cientificos e serem muitas vezes executadas como um comportamento

interno das tarefas.
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3 WISP: UMA PROPOSTA PARA
INTERCAMBIO DE ESPECIFICACOES DE
WORKFLOWS CIENTIFICOS

3.1 INTRODUCAO

Este trabalho trata o problema do intercambio de especificacoes de workflows cientificos
por meio de uma linguagem intermediaria denominada Workflow Interchange in Science
with Patterns — WISP. O principal diferencial dessa linguagem em comparacao com traba-
lhos similares apresentados no capitulo anterior esta na estratégia de definir seus elementos
de modelagem com base em padroes (patterns) de workflows cientificos combinados a con-
ceitos de arquitetura de software. As hipdteses, apresentadas no Capitulo 1, nas quais
se baseia essa estratégia é que essa combinacdo permite mitigar a perda de informagcao
semantica nesse intercambio.

Os padroes sao utilizados na especificacao da linguagem para capturar a semantica de
um workflow e possibilitar sua reprodugao em outro SGWfC. Assim, embora a construgao
desses padroes possa ser diferente em cada SGWIC, seu comportamento se dara de acordo
com a seméantica associada a cada padrao. Uma vez que a especificagdo de um workflow
em um determinado SGWTfC de origem é convertida para a linguagem intermediaria pro-
posta neste trabalho, sua informagao semantica, baseada na identificacao de um conjunto
de padroes presentes nesse workflow, deve ser preservada. Assumindo que o SGWTFC de
destino dé suporte aos padroes encontrados no workflow original, mesmo que sua constru-
¢do nao seja nativa no SGWFC de destino, a especificagao desse workflow na linguagem
intermediaria permite reproduzir seu comportamento no SGWfC de destino.

A ADL Acme foi escolhida neste trabalho para definir formalmente a estrutura da
linguagem de intercambio em termos de conjuntos de padroes de workflows cientificos
descritos na forma de tipos de conectores. O uso de Acme permite estabelecer regras
de formacao de instancias desses tipos, bem como adicionar funcionalidades importantes
e que nao sao encontradas em todos os SGW{Cs, como o tratamento de requisitos nao-
funcionais. O suporte a tipagem multipla de instancias de elementos arquiteturais em

Acme também possibilita a composi¢ao de estruturas prescritas pelos tipos sem a neces-
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sidade de criagdo de subtipos. Esse atributo de Acme torna-a qualificada para descrever
uma linguagem intermediaria devido a heterogeneidade encontrada nos SGWI{Cs.

Além da linguagem, um mecanismo de transformagoes é necessario para converter as
especificagoes que estao na linguagem nativa de cada SGWfC. Este é também um resul-
tado esperado deste trabalho. Inicialmente foi feita uma andalise dos padroes propostos
na iniciativa Workflow Patterns! e de workflows presentes no repositério myExperiment.?
Em uma primeira abordagem foram incluidos na linguagem WISP e no mecanismo de
transformacoes associado os padroes Sequence, Parallel Split, Simple Merge, Synchroni-
zation e Fxclusive Choice, apresentados na iniciativa Workflows Patterns e brevemente
descritos no Capitulo 2, a fim de serem utilizados para uma primeira validagao das hi-
poteses apresentadas no Capitulo 1. Entretanto, como também discutido no Capitulo 2,
embora esses padroes representem fluxos de controle de um workflow, no contexto deste
trabalho eles serao empregados na representacao de fluxos de dados, sendo um comporta-
mento tipico dos workflows cientificos. Assim, os padroes supracitados sao interpretados

na linguagem WISP do seguinte modo:

e Sequence - Liga uma unica porta de saida a uma tnica porta de entrada;

e Parallel Split - Liga uma unica porta de saida a duas ou mais portas de entrada,

replicando o mesmo dado em todas.

e Simple Merge - Liga duas ou mais portas de saida a uma tunica porta de entrada,

preenchendo a porta com o dado recebido por cada porta de entrada por vez.

e Synchronization - Liga duas ou mais portas de saida a uma tunica porta de entrada.
Similar ao padrao Simple Merge em sua estrutura, porém, a tarefa seguinte sé deve
ser executada assim que os dados de todas as tarefas anteriores forem recebidos e

agrupados segundo algum critério, a fim de serem passados para a tarefa seguinte.

o Faxclusive Choice - Liga uma tinica porta de saida a duas ou mais portas de entrada.
Similar ao padrao Parallel Split em sua estrutura, porém, sé uma das tarefas subse-

quentes deve receber o dado de acordo com alguma condicao associada ao padrao.

E interessante observar que os dois dltimos padroes — Synchronization e Exclusive Choice

— apresentam um comportamento interno associado a um critério ou condicao. Denomi-

"http://www.workflowpatterns.com/
’http://www.myexperiment .org/
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namos esses padroes como padroes comportamentais, em contraposicao aos demais
padroes, que denominamos como padroes estruturais.

Como pode ser visto na Figura 3.1, emprega-se o conceito de familia presente na
ADL Acme para especificar os padroes. Uma familia define um conjunto de tipos de
elementos de modelagem arquitetural (componentes e portas, conectores e papéis) e regras
de composicao entre instancias desses tipos. Na linguagem especificada neste trabalho, os
tipos definidos na familia Acme descrevem os padroes como conexoes (conectores e papéis)
entre tarefas (componentes) de um workflow, pois uma vez que workflows cientificos sao
em geral orientados a dados, seu comportamento é observavel no momento em que dados
sao trocados entre as portas das tarefas. A Figura 3.1 também ilustra dois tipos de tarefas
Task e WebServiceTask que foram adicionadas a essa familia. As tarefas do tipo Task
representam apenas o esqueleto das tarefas de um workflow com suas portas de entrada
e saida. O tipo WebServiceTask é uma especializacao do tipo genérico Task, sendo usado
para descrever tarefas implementas como servigos Web, caracteristica comum a maioria
dos SGWICs estudados e presente em todos os SGWICs suportados na versdao atual da
linguagem WISP — Taverna, Kepler e VisTrails. A tabela 3.1 ilustra a implementagao dos
padroes nos diferentes SGWI{Cs.

Padrao SGWIC  Implementacao
Taverna  Nativo do SGW{C
Sequence Kepler Nativo do SGWTFC

VisTrails Nativo do SGW{C

Taverna  Nativo do SGW{C
Parallel Split Kepler Nativo do SGWIC
VisTrails Nativo do SGW{C

Taverna  Nativo do SGWTFC
Simple Merge Kepler Nativo do SGWTFC
VisTrails Nativo do SGWfC

Taverna  Programaticamente, através de um script nativo do SGWfC

Synchronization  Kepler Tarefa nativa do SGWT{C para dados do tipo String

VisTrails Programaticamente, através de um script nativo do SGW{C

Taverna  Programaticamente, através de um script nativo do SGWfC

Exclusive Choice Kepler Tarefa nativa do SGW{C

VisTrails Programaticamente, através de um script nativo do SGW{C

Tabela 3.1: Implementacao dos Padroes nos SGW{Cs Taverna, Kepler e VisTrails

Esse tipo tem atributos especificos de servigos Web (como enderego do servigo e ope-
ragao a ser executada) que devem ser obrigatoriamente preenchidos em uma instanciacao

desse tipo. E importante destacar que novos tipos especializados de tarefas podem ser
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incluidos na linguagem. No Apéndice A.1 desta dissertacao é apresentada a descrigao
textual detalhada dessa familia, assim como todas as regras associadas aos elementos de

modelagem que a compoem.

WISP (Press to select)

~ Component Types Show all
= Task
= WebServiceTask

New Component type... | | Remove Type

Family WISP = {

~ Connector Types Show all Port Type InputPort = {...}

Port Type OutputPort = {...}

Component Type Task = {... }

Component Type WebServiceTask extends Task
with {... }

Connector Type ParallelSplitPattern = {...}

{ ExclusiveChoicePattern

| ParallelSplitPattern

()

i SequencePattern Connector Type SequencePattern = {...}
Connector Type SynchronizationPattern = {...}
SimpleMergePa(tern Connector Type SimpleMergePattern = {...}

1 Connector Type ExclusiveChoicePattern = {...}

| SunchronizationPattern

New Connector type... | | Remove Type |

[+ Port Types Show all ]

InputPort

a OutputPort

New Port type... | | Remove Type |

Figura 3.1: Familia Acme da Linguagem WISP

Para garantir a estrutura e o comportamento esperados desses padroes, regras de
formacao foram adicionadas para cada um deles. Essas regras permitem restringir o
numero de conexoes presentes em um padrao. A Figura 3.2 ilustra duas regras simples
para os padroes Parallel Split e Sequence, estabelecendo a quantidade de portas de entrada
e saida que instancias desses padroes devem ter, garantindo assim, que os elementos
necessarios para realizar o comportamento do padrao sejam satisfeitos. O padrao Parallel
Split, por exemplo, ndo pode ser implementado sem que ao menos duas portas de entrada
sejam conectadas a uma tnica porta de saida, uma vez que seu comportamento espera que
um mesmo dado recebido de uma porta de saida seja replicado em duas ou mais portas
de entrada.

Ainda nesse contexto, regras que validam atributos de tarefas também podem ser

adicionadas. A Figura 3.3 ilustra regras que restringem os atributos de uma tarefa do
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(= Properties 52 = KRR X @ v = g)
Name: ParallelSplitPattern Types:

Properties Name Rule

Rules i atlLeast2rolesOf TypeOutput  size(/self/ROLES:!Destination) >= 2

— ] i exactlylroleOfTypelnput size(/self/ROLES:!Origin) == 1

Description

Structure

Types

Representations

— < m »
(a) Regras do Padrao Parallel Split

‘.EProperties X KRR XO" = 8)
Name: VSequencePattern 7 Types:

Properties Name Rule

Rules i exactlylroleOfTy... size(/self/ROLES:!Destination) ==1

— i exactlylroleOfTy... size(/self/ROLES:!Origin) ==

Description

Structure

Types

Representations

7

(b) Regras do Padrao Sequence

Figura 3.2: Regras Armani para os Padroes Parallel Split e Sequence

tipo servigo Web ( WebService Task), em que o endereco do servigo (wsdl) e a operagao que
serd executada (operation) devem ser informadas para que a tarefa tenha sua semantica

preservada.

£ Properties 2 # B8 @ ¥ -8

Name: [WebServiceTask ]Types: [Task ]
]

Properties Name Type Value

Rules operation string <<No Value>>

Description wsdl string <<No Value>>

Structure
Types

Representations

Source

Figura 3.3: Regras para a Tarefa WebService Task

Uma vez que regras restrinjam a estrutura de um determinado padrao ou tarefa, é
possivel validar se sua construgao estd correta, assim como verificar a presenca de todas
as informacgoes necessarias para representar seu comportamento. Uma especificacao de

workflow cientifico descrita na linguagem WISP garante assim as informacgoes que um
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padrao deve ter em um determinado trecho do workflow, abstraindo dos detalhes neces-
sarios para atingir esse comportamento em um SGWTfC especifico. Em alguns SGW{Cs, é
possivel que a implementagao de um padrao seja nativa em um SGWT{C por meio de um
elemento de modelagem especifico, por exemplo, enquanto em outros pode ser necesséria a
composi¢ao de varios desses elementos. Porém, ao utilizar padroes e regras que restrinjam
essas composigoes, é possivel garantir que esse workflow terd o mesmo comportamento em
qualquer SGW{C que implemente esses padroes.

Um exemplo desse cendrio é a implementacao do padrao estrutural Simple Merge nos
SGWI{Cs Taverna, VisTrails e Kepler. No Taverna o uso de mais de uma conexao em uma
porta de entrada nao é possivel, sendo necesséria a utilizagdo de uma jungao (elemento
especial de modelagem) entre duas ou mais conexdes, que é criada pelo préprio SGWC
no momento do desenvolvimento do workflow. No VisTrails nao existe o conceito de jun-
cdo para as conexoes, e elas sao feitas diretamente nas portas das tarefas. No Kepler
deve-se informar explicitamente que uma porta permite multiplas conexoes, acarretando
em um erro caso essa porta receba mais de uma conexao e nao esteja configurada cor-
retamente para tal, ou entdo empregar uma jungao, como no Taverna, que nao é feita
automaticamente pelo SGWTfC. Ao utilizar uma representacao abstrata desse tipo de es-
trutura por meio padrao Simple Merge na linguagem WISP, é delegado ao mecanismo de
transformacoes a reificacao desse tipo de estrutura no SGWfC alvo.

Um outro exemplo é o do padrao Synchronization que possui a mesma estrutura do
padrao Simple Merge. E possivel que em algum SGWT{C tarefas possam ser executadas
quando apenas uma de suas portas de entrada seja satisfeita — embora nao tenhamos
observado essa caracteristica nos SGWf{Cs estudados, esse é o comportamento tipico de
workflows de negécio —, enquanto outros SGWf{Cs podem permitir a execugao de uma ta-
refa apenas quando todas as suas portas de entrada forem satisfeitas. O uso de conexoes
simples de dados entre portas de origem e de destino para representar essas situacoes em
uma linguagem de intercambio pode levar a ambiguidades de representacdo. Ao repre-
sentar padroes na linguagem de intercambio, podemos claramente delinear seu papel de
sincronizagao (ou de concatenagao dos valores) de todas as portas de entrada de uma ta-
refa antes de ela ser executada. Embora as construgoes nos SGW{Cs de destino possam ser
diferentes, utilizando padroes estaremos deixando claro o comportamento que esperamos

daquele workflow apds ser transformado na especificagao do SGWTC de destino.
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Contudo, é importante observar que as regras associadas a cada padrao definem apenas
sua estrutura em relagao aos dados que devem ser trocados entre as portas de entrada
e salda das tarefas. Ainda existe a semantica associada ao padrao, que embora nao seja
validada pelas regras Armani, uma vez que cada SGWfC pode representar um padrao de
uma maneira prépria, ainda deve ser capturada em uma transformagao para garantir a
semantica do workflow. Particularmente no caso de padrdes comportamentais, a forma
pela qual um padrao é implementado em diferentes SGWT{Cs faz com que sua identificagao
automatica possa ser complexa.

Um exemplo desse cendrio é a implementagao do padrao Exclusive Choice nos SGW{Cs
Taverna e Kepler. O SGWfC Taverna nao possui suporte nativo para a implementagao
desse padrao, porém, esse comportamento pode ser atingido através de scripts BeanShell.
Ao implementar um script BeanShell o desenvolvedor do workflow deve declarar todas as
possiveis portas de saida e atribuir seus valores dentro do script, de acordo com alguma
condicao associada a entrada da tarefa. Cabe ao desenvolvedor do workflow fazer uma
verificagao nas saidas do script e verificar se algum valor foi retornado e sé assim executar
a préxima tarefa. Um exemplo da implementacao desse padrao no Taverna ¢ ilustrado na

Figura 3.4.

condition

v

Exclusive_Choice

AR

Passed Failed

new java.util.ArrayList();

ailed = new java.util.ArrayList();

Workiog outputporis | ; failed.ada("Faslean);

Passed_out || Failed out | {/ -

Figura 3.4: Padao Ezclusive Choice no Taverna

No SGWI{C Kepler, existem dois tipos pré-definidos de tarefas no SGW{C que possuem
o comportamento do padrao Ezclusive Choice. Um desses tipos recebe um valor boole-
ano e possui exatamente duas saidas que sao acionadas de acordo com o valor passado
(verdadeiro ou falso). J4 o segundo tipo implementa o mesmo comportamento exclusivo

em um intervalo de niimeros inteiros, comecando em 0 e terminando em N — 1, onde N
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¢ o numero de tarefas dentre as quais apenas uma serd executada. Um exemplo das duas

versoes da implementacao desse padrao no Kepler é ilustrado na Figura 3.5

SDF Director

Display

. Boolean Switch
String Constant T

Display2

Display3

Figura 3.5: Padrao Fzclusive Choice no Kepler

Os trechos completos das especificagoes acima nas linguagens do Taverna e do Kepler
sao apresentados no Apéndice B.3.

No exemplo apresentado acima, o padrao Fzclusive Choice pode ser identificado em
especificagoes Kepler apenas analisando a estrutura do workflow e os tipos de tarefas
envolvidas; no caso do Taverna, pode nao ser possivel identificar a existéncia de um
padrao comportamental sem alguma inteligéncia adicional associada ao mecanismo de
transformacao que permita inferir o comportamento associado ao trecho de especificagao
em questao (por exemplo, analisando as saidas geradas pelo script BeanShell para um
conjunto de entradas de teste).

Nas secoes e capitulos seguintes serao detalhadas as solucoes possiveis para a identifi-
cagao desses padroes, assim como os cenarios que levaram as limitagoes encontradas nesta

dissertacao.
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3.1.1 MECANISMO DE TRANSFORMACAO

Confirme ja dito, a proposta deste trabalho é viabilizar o reuso de workflows cientificos
através de transformacgoes. Para atingir esse objetivo foi proposto, conjuntamente a lin-
guagem WISP, um mecanismo de transformacao extensivel — na forma de um framework
— que oferece operagoes que podem ser implementadas por diferentes desenvolvedores.
Os mecanismos de transformagoes de/para a linguagem WISP sao definidos abstrata-
mente por uma interface chamada Parser. Essa interface define duas operacoes principais
chamadas fromWISP () e toWISP (). Essas operacoes sao responsaveis por transformar uma
especificagao de workflow cientifico na linguagem WISP para a linguagem de um SGW{C
e vice-versa. A Figura 3.6 ilustra, usando notacao UML,? a estrutura dessa interface. A
implementacao das operacoes dessa interface, para cada SGWfC, deve ser feita por um
desenvolvedor com amplo conhecimento da estrutura e seméantica das especificagoes reco-
nhecidas por esse SGW{C. Ao ler uma especificagdo de workflow cientifico na operagao
toWISP(), é necessario que os padroes sejam identificados e reproduzidos na linguagem
WISP. Com o intuito de validar a proposta, foram implementadas trés instancias da in-
terface Parser para os SGW{Cs Taverna, Kepler e VisTrails. Essas implementagoes serao

apresentadas em detalhes nas secoes a seguir.

<<Interface>>
Parser

+ toWISP(File input, File output)
+ fromWISP(File input, File output)

Extends Extends Extends

TavernaParser VistrailsParser KeplerParser

Figura 3.6: Interface Parser do Framework da linguagem WISP

Esse framework também oferece um modelo de objetos que representa um workflow

cientifico na linguagem WISP. Esse modelo ¢ ilustrado na Figura 3.7 através de um dia-

Shttp://www.uml.org/
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grama de classes. A classe Task representa uma tarefa e possui portas de entrada e saida
(classes InputPort e OutputPort). A classe Workflow, que por sua vez pode ser vista
como uma tarefa (ou workflow interno), possui uma lista de ligagoes (classe Binding) e
possui uma lista de padroes (classe Pattern) que representam as conexoes entre as tarefas
e cada padrao descrito na linguagem WISP. As liga¢oes de um workflow (Binding) sdo
utilizadas quando um workflow interno deseja mapear uma de suas portas de entrada ou
saida com portas de entrada ou saida de suas tarefas internas. Diferente das conexoes
(padroes), suas ligacoes devem ser feitas com o mesmo tipo de porta (porta de entrada
com porta de entrada e porta de saida com porta de saida) e por isso nao podem ser

representadas como um padrao Sequence, pois suas regras nao seriam validadas.

<<abstract>> ek
Port +name: String
— . Ko
X O-nnputPons 1 1ask| * parent: Workflow O.n tasks
+name: String 0..n outputPorts +inputPorts: List<inputPort>
+task: Task + outputPorts: List<inputPort>
Extends Extends
InputPort OutputPort [Extends|
+ value: String
Workflow
<<lInterface>>
Pattern | +tasks: List<Task> < J
0..n pattems + patterns: List<Pattern>
+ bindings: List<Binding>
Extends Extends Extends [0-nbindings|
\ 1 Workl
SequencePattern ParalleISplitPattern OtherPatterns Binding
+ origin: OQutputPort + origin: OutputPort +inner: Port
+ destination: InputPort + destinations: List<inputPort>| + outer: Port

Figura 3.7: Estrutura que representa um Workflow na linguagem WISP

3.2 USO DO FRAMEWORK

Para ilustrar o funcionamento do framework, foi criado um workflow simples por meio

da IDE AcmeStudio? com a familia da linguagem WISP. Esse workflow foi criado no

‘http://www.cs.cmu.edu/~./acme/AcmeStudio/index.html
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contexto desta dissertacao para ilustrar o funcionamento do framework e é composto de
quatro operac¢oes matemaéticas que sao representadas por tarefas do tipo “servigos Web”.
A Figura 3.8 ilustra a representagao desse workflow, cuja proposta é gerar dois niimeros
aleatdrios, que sao gerados a partir de dois intervalos passados como entrada ao workflow,
e representados pelas duas portas de entrada da tarefa random_1 e pelas duas portas de
entrada da tarefa random_2. Apds gerados, esses nimeros sao retornados pelas portas de
saida de suas tarefas e utilizados como entrada da tarefa sum, que, por sua vez, retorna
a soma desses nimeros em sua porta de saida. Um dos nimeros aleatérios (retorno da
tarefa random_2), em conjunto com o retorno da tarefa sum, também sao utilizados como

entrada para a tarefa sub e sua subtracao é o resultado desse workflow.

[
random_1 | e
' | —
| 55
|
| random_2
| |
sub

Figura 3.8: Exemplo de Workflow - WISP

Pretende-se representar ao maximo a semantica associada a esse workflow na lingua-
gem WISP, para que sua reproducao seja possivel em outros SGWf{Cs. Basicamente, o
comportamento desse workflow pode ser observado no momento em que os dados sao
trocados entre as tarefas. Diferente da especificacdo de alguns SGW{Cs, tarefas auxilia-
res nao sao representadas na linguagem WISP. Além disso, tarefas do tipo “Constantes”
também nao sao representadas nessa linguagem, uma vez que essas constantes podem
ser representadas como um valor associado a uma porta de entrada de uma tarefa. O
cHdigo desse workflow é ilustrado em 3.1 e é possivel identificar que as portas de entrada
das tarefas random_1 e random_2 possuem valores constantes, e que as conexoes entre as
tarefas desse workflow sao representadas por trés padroes, sendo dois padroes Sequence e

um padrao ParallelSplit.



47

import families/WISP.acme;

System Workflow

WISP = new WISP extended with {

Component random_2 WebServiceTask = new WebServiceTask extended with {
Port i_min : InputPort = new InputPort extended with {
Property value = "1";
}
Port i_max : InputPort = new InputPort extended with {
Property value = "14";
}

Port o_return
}
Property wsdl =

OutputPort = new OutputPort extended with {

"http://192.241.177.47:8080/engine-service/RandomService?wsdl";

Property operation = "randomPrimitive";
}
Component random_1 WebServiceTask = new WebServiceTask extended with {
Port i_min : InputPort = new InputPort extended with {
Property value = "1";
}
Port i_max : InputPort = new InputPort extended with {
Property value = "14";
}

}

Component sum

}

Component sub

}

Port o_return
}

Property wsdl =

OutputPort = new OutputPort extended with {

"http://192.241.177.47:8080/engine-service/RandomService?wsdl";

Property operation = "randomPrimitive";

WebServiceTask = new WebServiceTask extended with {

Port i_a : InputPort = new InputPort extended with {

}

Port i_b : InputPort = new InputPort extended with {

}

Port o_return

}

Property wsdl =

OutputPort = new OutputPort extended with {

"http://192.241.177.47:8080/engine-service/RandomService?wsdl";

Property operation = "sumPrimitive";

WebServiceTask = new WebServiceTask extended with {

Port i_a : InputPort = new InputPort extended with {

}

Port i_b : InputPort = new InputPort extended with {

}
Port o_return
}

Property wsdl =

OutputPort = new OutputPort extended with {

"http://192.241.177.47:8080/engine-service/RandomService?wsdl";

Property operation = "subPrimitive";

Connector pattern_1 : ParallelSplitPattern = new ParallelSplitPattern extended with {

Role input : Origin = new Origin extended with {
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}
Role output_1 : Destination = new Destination extended with {
}
Role output_2 : Destination = new Destination extended with {
}
}
Connector pattern_2 : SequencePattern = new SequencePattern extended with {
Role input : Origin = new Origin extended with {
}
Role output : Destination = new Destination extended with {
}
}
Connector pattern_3 : SequencePattern = new SequencePattern extended with {
Role input : Origin = new Origin extended with {
}
Role output : Destination = new Destination extended with {
}
}

Attachment random_2.o_return to pattern_1.input;
Attachment sum.i_a to pattern_1.output_1;
Attachment sub.i_b to pattern_1.output_2;
Attachment random_1.o_return to pattern_2.input;
Attachment sum.i_b to pattern_2.output;
Attachment sum.o_return to pattern_3.input;

Attachment sub.i_a to pattern_3.output;

Listagem 3.1: Cédigo Acme do Workflow WISP

Ao aplicar o mecanismo de transformagoes de WISP para os SGWfCs Taverna, Kepler
e VisTrails (operacao fromWISP()) é possivel identificar algumas particularidades de cada

SGWIC que serao apresentadas nas segbes seguintes.

3.2.1 TRANSFORMACAO WISP PARA TAVERNA

O workflow ilustrado pela Figura 3.9 foi o resultado da transformagao WISP para Taverna.
Nesse exemplo, é possivel identificar que uma grande quantidade de tarefas foi adicionada,
em relagao ao workflow original especificado em WISP. Essas tarefas representam dois
comportamentos peculiares do SGW{C Taverna, onde valores constantes, associados a
portas de entradas das tarefas, sdo representados como outras tarefas, e onde cada tarefa
do tipo servico Web pode possuir tarefas auxiliares, responsaveis por converter o XML
resultante das entradas e saidas dessas tarefas (envelopes SOAP), em parametros da tarefa.

Nessa transformacao, nenhuma intervencao manual é necessaria para executar o workflow,




49

pois o Taverna nao possui nenhuma configuracao especifica para esses tipos de tarefas.

| min_value_1 ” max_value_ 1 | | min_value_2 ” max_value 2 |

Sa
|ra—ndom_1_lnput| |random_2_lnput
v

| random_1 | | random_2 |

|random_1_output| |random_2_output|

Figura 3.9: Exemplo de Workflow - Taverna

3.2.2 TRANSFORMACAO WISP PARA KEPLER

No SGWTC Kepler, o conceito de diretores (Directors) é empregado em todos os workflows
que sao executados pelo SGWIC. Esses diretores sao responsaveis por controlar a orques-
tracao e execucao do workflow e possuem diferentes implementacoes, como por exemplo,
diretores que controlam execugoes de workflows sincronos (ex. SDF Director) ou parale-
los (ex. PN Director). A escolha desses diretores deve ser feita pelo usuario do SGW{C,
antes da execugao do workflow. A Figura 3.10 ilustra o resultado da transformagao WISP
para Kepler, onde o workflow resultante nao possui nenhum diretor. Embora valores cons-
tantes associados a portas de entradas também sejam representados como tarefas nesse
SGWIC, nao é necesséria a criacao de uma tarefa auxiliar para tratar as entradas e saidas

das tarefas do tipo servico Web, quando esses servicos trabalharem apenas com tipos pri-
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mitivos ou strings. Para servicos Web complexos > 0 SGWfC Kepler também faz uso de

tarefas auxiliares para representar os atributos dos objetos como parametros da tarefa.

random_1_Constant_i_min

had€rror

Figura 3.10: Exemplo de Workflow - Kepler

Ainda no contexto do SGWfC Kepler, é importante lembrar que a linguagem WISP
nao da suporte a informacgoes seménticas relacionadas a orquestracao de um workflow.
Diretores que orquestrem a execucao de tarefas com um comportamento independente
das conexoes de um workflow (podendo ser um comportamento de execucao de workflows
distribuidos, por exemplo) devem ser manualmente adicionados por um usudrio, pois nao

serao representados na linguagem WISP.

3.2.3 TRANSFORMACAO WISP PARA VISTRAILS

O SGWI{C VisTrails também possui particularidades que devem ser tratadas manual-
mente por um usudrio, como a ativacao de um modulo responsavel por executar servigos
Web. Porém, essa ativagao é requisitada automaticamente pelo SGW{C e nao depende de
nenhuma configuragao prévia para rodar esses servigos, o que torna este processo simples.

A Figura 3.11 ilustra o resultado da transformagao WISP para VisTrails. Workflows
VisTrails também podem ser executados diretamente (como workflows Taverna), sem a
necessidade de edicdo do workflow e, embora também possuam tarefas constantes, apenas
os dados de saida de uma tarefa do tipo servico Web devem ser tratados por uma tarefa
auxiliar e nao os dados de entrada. No caso de servicos Web complexos, tanto os dados de

entrada quanto os de saida devem ser tratados, podendo ter mais do que uma tarefa para

5 Adotamos o termo servigos Web complexos para servicos Web que utilizem objetos como entrada
ou saida para suas operagoes, ao invés de apenas tipos primitivos ou strings.
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esse tratamento, de forma aninhada (de acordo com a composigao do tipo complexo).

»
sumPrimitiveResponse B

»
>
subPrimitiveResponse a

Figura 3.11: Exemplo de Workflow - VisTrails

3.2.4 CONSIDERACOES INICIAIS SOBRE O USO DO FRAMEWORK

E importante lembrar que a linguagem WISP visa intercambiar o maior nimero de
SGWICs possivel, e nao carrega consigo comportamentos particulares de um SGW{fC
especifico. As implementagoes dos SGWT{Cs Taverna, Kepler e VisTrails dao suporte na-
tivo a tarefas do tipo servigos Web e o suporte a servigos Web foi uma maneira de validar
inicialmente a linguagem proposta com o exemplo simples da Figura 3.8, assumindo-se
que esse tipo de tarefa é representativo de cendrios reais. O Capitulo 4 apresenta uma
avaliacao mais detalhada da proposta, incluindo uma anélise da representatividade de
tarefas do tipo servicos Web.

Na segao seguinte é detalhado o uso do framework desenvolvido para a utilizagao da
linguagem WISP programaticamente, com exemplos da criacao de workflows e o uso do

engenho criado para executar as transformacoes.
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3.3 IMPLEMENTACAO

Considerando a necessidade do framework facilitar o suporte a novos SGWfCs (e no-
vas versoes de SGWI{Cs), foi criado um engenho cuja fungdo é armazenar referéncias as
implementagoes da interface Parser. Esse engenho utiliza o mecanismo de reflexoes da
plataforma Java e armazena as instancias dessas interfaces de maneira textual, criando
novas instancias por demanda, quando sao solicitadas. A Figura 3.12 ilustra a arquitetura
do engenho que foi criado, onde desenvolvedores publicam as implementacoes concretas da
interface Parser que sao armazenadas. Essas implementacoes sao identificadas pelo nome
do SGWIC e sua versao, e podem ser acessadas por diferentes consumidores, podendo ser
usuarios que desejam transformar especificacoes de workflow cientifico em outras, ferra-
mentas que tenham interesse em utilizar desse mecanismo de transformacao automati-
camente ou até mesmo outros desenvolvedores que desejam utilizar essa transformacao

como parte do desenvolvimento de seus aplicativos.

Desenvolvedor

I

Engenho

71N

Usuarios

/ “@ Qutros

Outras  Desenvolvedores
Ferramentas

Figura 3.12: Engenho responsavel por armazenar e prover instancias da interface Parser

O framework desenvolvido oferece trés classes utilitarias (Figura 3.13) denominadas

WISPReader, WISPWriter e WISPPatternFinder, que possuem métodos para a geragao de
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um objeto da classe Workflow a partir de uma especificacao WISP, e vice-versa, e identi-

ficacao de padrdes a partir das conexdes de um workflow cientifico (classe Connection).

WISPWriter Connection | WISPReader
+ from: OutputPort
+10 : InputPort
+ writeWISP(Workflow workflow, File output): void + readWISP(File input): Workflow
WISPPatternFinder

+findPatterns(List<Connnection> connections): List<Pattern>
+ registerPatternFinder(Class pattern, Finder finder) : void

Figura 3.13: Classes Utilitarias da Linguagem WISP

A classe utilitaria WISPPatternsFinder executa instancias da interface Finder para
cada um dos padroes existentes na linguagem WISP, utilizando conexdes ponto a ponto
(conexdes que ligam uma porta de saida a uma porta de entrada), para sua identifica-
¢ao. Atualmente, o engenho possui implementagoes concretas para os padroes Sequence,
Parallel Split e Simple Merge (Figura 3.14), que sdo padroes estruturais. Para a identifi-
cagao dos padroes Exclusive Choice e Synchronization, que sao padroes comportamentais,

a implementacao de uma nova classe é necessaria.

<<interface>>
Finder

+ find(Workflow workflow, List<Connection> connections): List<Pattern>

Extends Extends Extends

SequencePatternFinder ParalleISplitPatternFinder SimpleMergePatternFinder

Figura 3.14: Implementagao de Estratégias para Identificar Padroes Estruturais

Padroes com comportamento associado devem implementar um algoritmo para sua
identificacdo. Esses algoritmos podem ser implementados através de uma estratégia (classe
Finder que implementa o padrao de projeto Strategy (GAMMA et al., 1995)) que deve
ser adicionada a esse utilitario através do método estatico registerPatternFinder da
classe WISPPatternFinder. Uma vez que as implementagoes concretas disponibilizadas
pelo framework assumem algumas premissas com relagdo ao comportamento orientado a

dados dos workflows cientificos, que podem nao serem validas para todos os SGW{Cs, é
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possivel que as estratégias para identificacao de padroes estruturais também tenham que
ser modificadas. A defini¢do dessas estratégias, assim como a implementacao do Parser
do SGWIC, deve ser feita por um desenvolvedor que tenha amplo conhecimento do SGWI{C
em questao.

A identificacdo do padrao Ezclusive Choice no SGWfC Taverna pode ser utilizada
para ilustrar o uso da classe utilitaria WISPPatternFinder. O SGWfC Taverna nao provée
tarefas ou conexoes que realizem um comportamento exclusivo (ifs ou switchs). Porém,
como ja dito, esse comportamento pode ser atingido através de tarefas do tipo BeanShell
que sao proprietarias desse SGWIC. Para identificar esse padrao, a estratégia (Finder)
implementada para o padrao Ezclusive Choice executa todas as tarefas do tipo BeanShell,
encontradas em uma especificacao de workflow Taverna, que possuam a estrutura de um
padrao Ezclusive Choice, passando como entrada um determinado intervalo de valores,
e identificando se apenas uma das portas de saida dessa tarefa gerou dados. Se esse
comportamento se realizar para todos os valores no intervalo informado, essa tarefa sera
marcada como um padrao Fzclusive Choice.

Uma estratégia parecida com a anterior também foi desenvolvida para o padrao Syn-
chronization, porém, a verificagdo feita em sua tnica porta de saida é se os valores dados
como entrada para o padrao foram de alguma maneira concatenados (podendo também
serem agrupados em uma cole¢ao). Os valores utilizados como entrada para a identifica-
¢ao dos padroes Ezclusive Choice e Synchronization pertencem a um conjunto pequeno
de dados de teste gerados aleatoriamente. Como incremento futuro pode-se empregar
ferramentas como Randoop ¢ que geram grande quantidade de dados aleatérios automati-

camente e que poderiam ser utilizados como entrada para a identificacao desses padroes.

3.3.1 INTEGRACAO COM O ARCABOUCO ECOS-COLLABORATIVE
PL-SCIENCE

O arcabouco ECOS-Collaborative PL-Science é um ecossistema de software criado para
apoiar as atividades de cientistas durante o ciclo de vida de um workflow cientifico (PE-
REIRA, 2014; WEIDT et al., 2015). O trabalho apresentado por (BELLOUM et al.,
2011) define que o ciclo de vida colaborativo de um workflow cientifico é um processo

interativo dividido em quatro passos: (i) investigacdo do problema, (ii) prototipagem do

Shttp://mernst.github.io/randoop/
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experimento, (iii) execugao do experimento e (iv) resultados e publicagdes. Baseado nessa
definic¢ao, o ciclo de vida do arcabougo ECOS-Collaborative PL-Science é apresentado na

Figura 3.15.

Ecossistema de Software Cientifico

Revisdo de | Prototipacao do
Literatura ”| Experimento

Investigacao do
Problema

Y

IRepositérios de
Servicos e

Proveniéncia ECOS

de Dados

PL-Science

Linha de
F- Produtos de
Software
Clentifico

Publicacéo dos Execucao do
Resultados de Workflow Experimento

A

Gerencladores de

' r Clentifico

Figura 3.15: Ciclo de Vida de um Experimento Cientifico no ECOS-Collaborative PL-
Science

Na investigacao do problema, cientistas procuram por experimentos semelhantes aos
seus, interagem com outros cientistas, definem suas metas e dividem o experimento em
partes menores. Neste passo, uma revisao sistematica pode ser feita, a fim de apoiar
outros cientistas. Na prototipagem do experimento, cientistas constroem um prototipo
criando um workflow cientifico utilizando componentes disponiveis no préprio ECOS-
Collaborative PL-Science ou em repositérios publicos (ex: myExperiment). Na execugao
do experimento, o workflow é gerado na linguagem intermediaria proposta nessa disserta-
¢ao. Neste passo, o workflow pode ser convertido para a especificagao de um dos SGW{Cs
Taverna, Kepler ou VisTrails e posteriormente executado. No tultimo passo, cientistas
podem analisar os resultados de seus experimentos e publica-los.

A Figura 3.16 ilustra a arquitetura do arcabougo ECOS-Collaborative PL-Science.
Ao utilizar esse arcabouco novas aplicacées podem ser criadas, compostas de diferentes

servigos, e disponibilizadas como novos artefatos de uma linha de produto de Software.
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1L

Figura 3.16: Arquitetura do ECOS-Collaborative PL-Science

3.3.2 CAPACIDADE DE ESCRITA DO FRAMEWORK DA LINGUA-
GEM WISP

Como ja dito, para transformar especificagoes de workflows cientificos para a linguagem
WISP é necessario que o desenvolvedor conhega a semantica dessa linguagem. Nessa secao
sdo apresentados alguns exemplos para facilitar o aprendizado da API oferecida pelo fra-
mework da linguagem WISP, que foi desenvolvida utilizando a linguagem de programagao
Java.

Ao implementar um novo Parser, o desenvolvedor deve ter conhecimento dos métodos
disponibilizados pela API. Para isso um JavaDoc é disponibilizado em https://www.

lncc.br/sinapad/wisp-api.

3.3.2.1 Criacao de um workflow através de um cédigo Java

O workflow ilustrado na Figura 3.17 pode ser representado pelo cédigo da Java 3.2. Nesse

cddigo instancias de tarefas, portas, workflows internos e padroes sao criadas e suas cone-
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x0es sao atribuidas ao objeto principal (classe Workflow) cuja instancia tem o nome de
workflow. Apés fazer todas as ligagoes necessérias, utiliza-se a classe WISPWriter para
escrever a estrutura Java em um arquivo Acme, utilizando a familia linguagem WISP. E
possivel notar que esse cédigo Java necessario para representar esse workflow é bastante
verboso, mesmo que represente um workflow pequeno. Recomenda-se o uso de padroes
(como o padrao Builder (GAMMA et al., 1995)) para a cria¢ao de instancias desses work-
flows a partir da leitura da especificagao do SGW{C a fim de reduzir o cédigo necessario

para a leitura da especificacao do SGWTFC de destino para a linguagem WISP.

Workflow

Workflow Interno

Tarefa Interna

1
—
Tarefa Externa —{ ]

Tarefa Interna
2

Figura 3.17: Exemplo de Workflow

Workflow workflow = new Workflow();
workflow.setName ("Workflow") ;

Task outerTask = new Task("Outer Task l");
Port outerTaskInputPort = new Port("input");
Port outerTaskOutputPort = new Port("output");
outerTask.addInputPort (outerTaskInputPort);

outerTask.addOutputPort (outerTaskOutputPort) ;

Workflow innerWorkflow = new Workflow();
innerWorkflow.setName ("Workflow,Interno");

Port innerWorkflowInputPort = new Port("input");
Port innerWorkflowOutputPort = new Port("output");
innerWorkflow.addInputPort (innerWorkflowInputPort);

innerWorkflow.addOutputPort (innerWorkflowOutputPort);

Task innerTaskl = new Task("Tarefa_,Interna 1");

Task innerTask2 = new Task("Tarefa,Interna;2");




Port innerTasklInputPort = new Port("input");
Port innerTasklOutputPort = new Port("output");
innerTaskl.addInputPort (innerTasklInputPort);

innerTaskl.addOutputPort (innerTaskilOutputPort);

Port innerTask2InputPort = new Port("input");
Port innerTask20utputPort = new Port("output");
innerTast.addInputPort(innerTastInputPort);

innerTask2.addOutputPort (innerTask20utputPort) ;

SequencePattern pl = new SequencePattern();
pl.setInput (innerTaskiOutputPort);

pl.setOutput (innerTask2InputPort);

Binding bindingl = new Binding();
bindingl.setOuter (innerWorkflowInputPort) ;

bindingl.setInner (innerTaskiInputPort);

Binding binding2 = new Binding();
binding2.setOuter (innerWorkflowOutputPort);

binding2.setInner (innerTask20utputPort);

innerWorkflow.addTask (innerTaskl);
innerWorkflow.addTask (innerTask2) ;
innerWorkflow.addPattern(pl);

innerWorkflow.addBinding (bindingl);
innerWorkflow.addBinding(binding2);

SequencePattern p2 = new SequencePattern();
p2.setInput (outerTaskOutputPort);

p2.setOutput (innerWorkflowInputPort);

workflow.addInputPort (outerTaskInputPort) ;
workflow.addOutputPort (innerWorkflowOutputPort) ;
workflow.addTask (outerTask) ;

workflow.addTask (innerWorkflow);
workflow.addPattern(p2);

WISPWriter .writeWISP (workflow, new File(".../Workflow.acme"));

o8

Listagem 3.2: Cédigo Java para Criagao de um Workflow
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3.3.3 UTILIZACAO DO ENGENHO DO MECANISMO DE TRANS-
FORMACOES

Antes de utilizar o engenho do mecanismo de transformagoes é necessario que as implemen-
tacoes da interface Parser sejam registradas nesse engenho, como ilustrado no cédigo 3.3.
As implementacoes para os SGWI{Cs Taverna, Kepler e VisTrails sao registradas, assim
como suas versoes. Esse engenho é implementado como um padrao Singleton (GAMMA

et al., 1995), para deixar essas instancias disponiveis para qualquer aplicacao cliente.

Engine engine = Engine.getInstance();

engine.registerParser ("Kepler", "2.4",
"br.ufjf.pgcc.framework.sgwfc.kepler.v2_4.parser.KeplerParser");

engine.registerParser ("Taverna", "2.4",
"br.ufjf.pgcc.framework.sgwfc.taverna.v2_4.parser.TavernaParser");

engine.registerParser("VisTrails", "2.1",

"br.ufjf.pgcc.framework.sgwfc.vistrails.v2_1.parser.VisTrailsParser");

Listagem 3.3: Cédigo Java para Registro de Implementacgoes da Interface Parser

O cdbdigo 3.4 ilustra a implementagao de uma transformagao entre dois SGWf{Cs, pas-
sando pela linguagem WISP. Nesse exemplo uma especificagdo de workflow desenvolvida

no SGWIC VisTrails é convertida para uma especificagado de workflow do SGWfC Kepler.

Parser vistrailsParser = engine.retrieveParser ("VisTrails", "2.1");
File vistrailsInput = new File("../Workflow.xml");
File vistrailsOutput = new File("../Vistrails_Kepler_Workflow.acme");

vistrailsParser.toWISP(vistrailsInput, vistrailsOutput);

Parser keplerParser = engine.retrieveParser ("Kepler", "2.4");
File keplerInput = new File("../Vistrails_Kepler_Workflow.acme");
File keplerOutput = new File("../Vistrails_Kepler_Workflow.xml");

keplerParser.fromWISP (keplerInput, keplerOutput);

Listagem 3.4: Coédigo Java para Transformacao do SGWIC VisTrails para o SGW{C
Kepler

Nesse cddigo sao executados 4 passos seguintes:

1. A instancia da interface Parser para o SGWfC VisTrails na versao 2.1 que foi

previamente registrada no engenho é obtida;

2. O arquivo Workflow.xml que contém a especificacao do workflow no SGW{C Vis-

Trails é utilizado como entrada para o método toWISP() do parser do SGWI{C
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VisTrails, assim como o arquivo de saida Vistrails_Kepler_Workflow.acme que

sera gerado;

3. A instancia da interface Parser para o SGWfC Kepler na versao 2.4 que foi previ-

amente registrada no engenho € obtida;

4. O arquivo Vistrails_Kepler_Workflow.acme que contém a especificacao do work-
flow em WISP é utilizado como entrada para o método fromWISP() do parser do
SGWIC Kepler, assim como o arquivo de saida Vistrails_Kepler_Workflow.xml

que serda gerado.

Apos esses passos o arquivo Vistrails_Kepler_Workflow.xml, contendo uma espe-
cificagdo do workflow em Kepler, podera ser aberto nesse SGWfC e o usuério podera
realizar as mudancas necessarias (se necessarias) para sua execucao. Essas mudancas de-
vem ocorrer em casos onde tarefas que nao sejam intercambiadas através de da linguagem
WISP sejam representadas como tarefas vazias (placeholders). Nesse caso, o usudrio da
ferramenta teria que modificar essas tarefas vazias por tarefas que de fato executem o
comportamento esperado neste passo do workflow. A vantagem dessa transformacao é
que o workflow passa a poder ser executado em um ambiente conhecido do cientista que

utilizou o engenho para a transformacao.

3.3.4 PORTAL CIENTIFICO

A fim de oferecer um servigo para usuarios que desejam executar o intercambio de work-
flows cientificos especificados em diferentes SGW{Cs, um portal cientifico foi desenvolvido
com a proposta de executar o intercambio entre especificacées dos SGW{Cs Taverna, Ke-
pler e VisTrails. Esse portal pode ser acessado na URL https://www.1lncc.br/sinapad/
wisp-portal/.

Para utilizar o portal, o usudrio deve selecionar o SGW{C de origem e sua versao, e o
SGWI{C de destino e sua versao, como ilustrado na Figura 3.18.

Apés selecionar o SGWIC de origem e destino, o usudrio podera iniciar a transfor-
magao. A Figura 3.19 ilustra um indicador informando que a transformagao esta sendo
processada.

Ao final do processamento dessa transformacao o usudrio poderd receber dois avisos.

O primeiro aviso ilustrado pela Figura 3.20 serda mostrado quando a transformacao ocorrer
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Figura 3.18: Pagina Inicial do Portal
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Figura 3.19: Execucao da Transformacao Através do Portal

com sucesso, e os botoes Download Specification e Download Log serao habilitados,
possibilitando que o usuario faga download dos arquivos resultantes. O segundo aviso
ilustrado pela Figura 3.21 sera mostrado caso haja algum erro na transformacao, e somente
o botao Download Log serd habilitado, possibilitando que o usudrio possa fazer download
do arquivo de log e verifique o erro ao tentar realizar a transformacao.

Os arquivos resultantes da transformagao sao ilustrados na Figura 3.22: a Figura 3.22(a)
ilustra os arquivos gerados em uma transformacao executada com sucesso e a Figura 3.22(b)
ilustra os arquivos gerados em uma transformagao executada com erro. Os arquivos re-

sultantes sao detalhados a seguir:

e input_file Especificagao de workflow cientifico utilizado como entrada (no exem-
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Figura 3.21: Mensagem de Erro apés a Transformacao

plo é um arquivo .t2flow que representa uma especificacdo de workflow cientifico

desenvolvida no SGWfC Taverna)

e intermediate_pattern_language.acme Representagao do workflow cientifico na

linguagem WISP
e out.log Arquivo de log com informagoes sobre a transformagao

e output_file Especificacao de workflow cientifico gerada como saida (no exemplo é
um arquivo .xml que representa uma especificagao de workflow cientifico do SGW{C

Kepler)

O portal também oferece uma opgao onde um desenvolvedor pode fazer download da
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Figura 3.22: Arquivos Gerados pelo Portal apos Execugao

especificagao Acme da familia da linguagem WISP e de um workflow de exemplo composto

inteiramente por servigos Web, como ilustrado na Figura 3.23.

€ a Incc.br/ v e & A =
Downloads ~

Download WISP Family
Download Taverna 2 Simple Workilow

Figura 3.23: Menu para Usudrios e Desenvolvedores

Esse portal é disponibilizado junto com um servico REST para desenvolvedores que

desejarem utilizar sua funcionalidade através de outras aplicagoes.

3.4 CONCLUSOES DO CAPITULO

Este trabalho detalha uma pesquisa exploratéria com o objetivo de identificar se é pos-
sivel representar workflows cientificos através de padroes utilizando-os para realizar o
intercambio entre especificagoes de diferentes SGW{Cs.

Para ilustrar um cendrio funcional, o suporte a tarefas do tipo servigos Web foi adi-
cionada & linguagem WISP, uma vez que servicos Web sao compostos da localizacao do
servigo (normalmente uma URL) e a operacao que serd realizada, trabalham sob um
mesmo protocolo e sdo suportados por diversos SGWfCs. Ao adicionar esse tipo de ta-
refa, a intencao era reproduzir um workflow que sé utilize tarefas do tipo servigos Web
inteiramente em outro SGWfC e obter os mesmos resultados facilitando a validagdo da

proposta, embora (como pode ser visto nos capitulos e segoes seguintes), a maneira pela
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qual servicos Web sao tratados nos SGW{Cs tenha sido, também, um grande desafio.

O capitulo detalhou o ferramental proposto por esta dissertagao, que tem o objetivo
de auxiliar a colaboracao entre cientistas e grupos de pesquisa que utilizem diferentes
SGWI{Cs para a construcao de workflows. Através do ferramental proposto, um cientista
pode intercambiar um workflow desenvolvido por outro para seu ambiente de trabalho co-
nhecido, e realizar as mudangas necessarias (se necessarias) para a execugao desse servico.

Neste contexto, os exemplos de workflows apresentados nesse capitulo ajudaram a
ilustrar o uso da linguagem WISP para a transformagao de especificagbes de workflows
cientificos entre diferentes SGW{Cs. Assim, consideramos que a proposta desta dissertagao
é util para workflows cientificos que utilizem tarefas conhecidas por um cientista, porém,
que tenha sido desenvolvido em um SGWIfC no qual esse cientista nao possui nenhum
conhecimento. Nesse cendrio, embora esse workflow possa ser 1til para a pesquisa desse
cientista, o aprendizado de um novo SGWI{C pode nao ser trivial. Assim, mudancas
necessarias nesse workflow para comprovar a validacdo de seus experimentos podem nao
ser facilmente implementadas. Quando um workflow cientifico é intercambiado para o
SGWIC utilizado pelo cientista, as mudancas necessarias para que esse workflow esteja
totalmente operacional serdo em tese bem mais simples, e novas funcionalidades poderao
ser adicionadas pelo préprio cientista a fim de validar novos experimentos.

Este capitulo apresentou ainda detalhes de implementacao do ferramental proposto.
No proximo capitulo serao apresentados alguns experimentos com workflows cientificos re-
ais utilizados pela comunidade cientifica e disponibilizados no repositorio myExperiment.

Esses experimentos visam identificar as vantagens e limitacoes da abordagem proposta.
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4 AVALIACAO

Este capitulo apresenta uma avaliacao, considerando a utilizacao da linguagem WISP. A
definicao e o planejamento para esta avaliacao sao apresentadas na Secao 4.1. Para a ava-
liacao, foi desenvolvido um protétipo, conforme detalhado no Capitulo 3, do ferramental
computacional necessario nos processos de transformacao de workflows especificados em
diferentes SGW{Cs de e para a linguagem de intercAmbio proposta neste trabalho.

Para esta avaliacao, foi formulada a hipdtese Hr que gerou a hipétese nula Hrg e a

hipdtese alternativa Hyp; apresentadas a seguir:

e Hyy @ O uso de padroes (patterns) combinados a conceitos de arquitetura de software
para representar as informagcoes semanticas mais importantes contidas nos workflows
cientificos permite auxiliar no estabelecimento de processos automaticos de transfor-
magao de especificagoes desses workflows entre diferentes SGW{Cs, o que possibilita
reduzir, em comparagdo com um intercambio manual, o esfor¢o de um cientista
para reutilizar workflows cientificos desenvolvidos por outros grupos de pesquisa em

SGWI{Cs que nao fazem parte de seu ambiente de trabalho.

e Hpp: O uso de padroes (patterns) combinados a conceitos de arquitetura de software
para representar as informagoes seméanticas mais importantes contidas nos workflows
cientificos NAO permite auxiliar no estabelecimento de processos automaéticos de

transformacao de especificagoes desses workflows entre diferentes SGW{Cs.

Para avaliar a hipétese serd levado em consideracdo o percentual de workflows in-
tercambiados, que foi adotado como métrica da redugao de esforgo obtida ao utilizar a

abordagem proposta.

4.1 PLANEJAMENTO

Para realizar a avaliacao, foram utilizados os SGW{Cs: Taverna na versao 2.4, Kepler na
versao 2.4 e VisTrails na versao 2.1. Estes SGW{CS foram escolhidos pois sao os 1inicos
SGWICs de propdsito geral com especificagoes disponibilizadas no repositorio myExperi-
ment (http://www.myexperiment.org/) e que também possuem um nimero considerdvel

de resultados em uma busca no Google Scholar, como pode ser visto na Tabela 4.1.
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SGWI{Cs Numero de Workflows | Niimero de Resultados String de Busca
Taverna 2 1,482 @ 5,250 taverna workflow
Kepler 46 5,750 kepler workflow
VisTrails 4 1,150 VisTrails workflow

Swift 0 8,240 swift workflow system
Triana 0 1,860 taverna workflow
ASKALON 0 1,030 askalon workflow
WS-PGRADE 0 229 ws-pgrade workflow

“Embora o myExperiment possua 1482 workflows Taverna 2, 30 desses workflows estdo privados e
1,452 possuem acesso publico.

Tabela 4.1: Numero de Workflows no myExperiment e Resultados da Busca no Google

Scholar (Jun/15)

Para obter os workflows utilizados nos experimentos apresentados neste capitulo, foi
utilizado um script para fazer download de todos os workflows publicos dos SGW{Cs
Taverna 2, Kepler e VisTrails do repositério myExperiment. Os workflows obtidos foram
coletados em Junho de 2015.

Para a execucao da avaliagao foram utilizadas as seguintes configuragoes em um com-

putador pessoal:
e Sistema Operacional - Linux Debian 7 Squeeze
e Processador - Intel i3

e Memoéria Ram - 6Gb DDR3

4.2 EXECUCAO

Para a conducao da avaliagdo, o protétipo do mecanismo de transformagoes foi utilizado
para transformar as especifica¢oes para WISP considerando todos os workflows obtidos e
foi realizada uma analise automatica dos resultados com relacao ao tipo de suas tarefas.
Como a linguagem WISP se preocupa em intercambiar a estrutura dos workflows cien-
tificos, foram selecionados alguns workflows para uma analise manual ! e validacao dos

padroes encontrados.

'Por analise manual entende-se a abertura do workflow no SGW{C de destino e verificacio da estrutura
do workflow e tentativa de execucao.
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Uma vez que workflows cientificos foram desenvolvidos para diferentes areas de e-
science, era necessario que os workflows analisados manualmente possuissem uma des-
cricao de suas entradas, para que a tentativa de sua reproducgao fosse possivel. Além
disso, em casos onde workflows ndo eram totalmente intercambidveis, é necessario saber o
que serd executado em tarefas que nao forem intercambiadas em um determinado trecho
do workflow. Para mitigar esse problema, a tentativa de reproducao de workflow em um
SGWIC diferente ao qual este foi desenvolvido s6 aconteceu com workflows que utilizavam
apenas servicos Web, constantes ou workflows internos em sua composicao.

O repositério myExperiment conta com diversas implementagoes de workflows em
diferentes SGW{Cs, sendo em sua maioria workflows desenvolvidos no SGWfC Taverna.
Os workflows dos SGW{Cs Kepler e VisTrails, disponiveis no myExperiment 4.1, foram
executados. Esse primeiro passo mostrou que os 4 workflows VisTrails se propoem a
executar o mesmo workflow, porém, em versoes diferentes. Entretanto, a tarefa principal
dos workflows é um servico Web que nao estd mais disponivel, o que impossibilita a
reproducao desses workflows. Ja ao executar os 46 workflows desenvolvidos no SGWf{C
Kepler, foi possivel identificar 278 tarefas de 45 tipos diferentes, porém, somente uma
tarefa era um workflow interno, 88 eram constantes e nenhuma delas era um servigo Web.
Embora a estrutura desses workflows possa ser reproduzida em WISP, a execucao desses
workflows em outros SGWI{Cs nao seria possivel, entao workflows dos SGWI{Cs VisTrails
e Kepler nao foram utilizados na amostragem inicial das transformagdes.

Como a quantidade de workflows cientificos Taverna é muito maior que a dos outros
SGWICs, esses workflows nao foram executados manualmente e esta sera a amostragem
utilizada para analisar o framework proposto. Com esta anélise supoe-se avaliar também
se seria possivel reproduzir a estrutura e a troca de dados entre todas as tarefas de todos
os workflows cientificos compreendidos nesse experimento. Porém, considerando que serd
necessario fazer uma intervencao manual em especificagoes que nao forem inteiramente
compostas de tarefas intercambiaveis para validar o resultado. No contexto deste trabalho
o termo “tarefas intercambidveis” serd utilizado para tarefas representadas como workflows

internos, servicos Web ou constantes.
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4.3 ANALISE DAS HIPOTESES

4.3.1 HIPOTESE Hy

Ao executar o engenho proposto neste trabalho, considerando os 1.452 workflows Taverna,
foi possivel identificar que existem um total de 16.492 tarefas. Dentre essas tarefas, 8.761
(53%), sao nativamente representaveis na linguagem WISP. A Tabela 4.2 ilustra os tipos
de tarefas mais comuns nesses workflows. Foi possivel identificar também que tarefas
intercambidveis através da linguagem WISP ocupam o topo da lista, porém, tarefas do
tipo LocalworkerActivity que sao servigos locais proprietarios do SGWIC Taverna e
tarefas do tipo BeanshellActivity que sao scripts Taverna desenvolvidos por usuérios
(na linguagem de programagao Java), também sao muito utilizadas e nao sdo nativamente
intercambiaveis para a linguagem WISP. O Apéndice B.2 apresenta uma tabela com todos
os tipos de tarefas encontradas nos workflows do SGWfC Taverna. No total sdo mais de

100 tipos diferentes de tarefas encontradas nesses 1.452 workflows.

Tarefa Taverna Representagao WISP Quantidade
StringConstantActivity Valor atribuido a uma porta de entrada | 3.902
LocalworkerActivity Tarefa do tipo "Task” 2.836
BeanshellActivity Tarefa do tipo "Task” 2.363
WSDLActivity Tarefa do tipo "WebServiceTask” 1.466
DataflowActivity Representagao interna de uma tarefa 1.285
XMLInputSplitterActivity | Omitida, pois é uma tarefa auxiliar 1.212
XMLOutputSplitterActivity | Omitida, pois é uma tarefa auxiliar 896

Outras Tarefa do tipo "Task” 7.731
Total 16.492

Tabela 4.2: Tarefas dos Workflows Taverna Disponiveis no Repositério myExperiment

As tarefas StringConstantActivity representam constantes que sao passadas como
entrada para algumas tarefas. Na linguagem WISP essas constantes sao representadas
como valores atribuidos a portas de entrada, e nao como tarefas. As tarefas DataflowAc-
tivity sao workflows internos, que sao tratados como tarefas pelo SGWfC Taverna e na
linguagem WISP sao tarefas com representacoes internas associadas. Essas representa-
¢Oes internas podem conter outras tarefas (componentes) e padroes (conectores e papéis),
assim como a representacao principal do workflow e sdo um elemento de modelagem natu-
ralmente presente na ADL Acme (GARLAN et al., 1997). As tarefas WSDLActivity sdo

servigcos Web e possuem informacgoes do endereco do WSDL e a operagdo que sera exe-
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Tabela 4.3: Porcentagem de Workflows Intercambiaveis

cutada e sao representadas como tarefas do tipo WebServiceTask na linguagem WISP.
A diferenca entre tarefas do tipo Task e WebServiceTask na linguagem WISP é que as
tarefas do tipo WebServiceTask devem possuir obrigatoriamente o valor do enderego do
WSDL e operacao do servigo Web. As tarefas XMLInputSplitterActivity e XMLOut-
putSplitterActivity sao tarefas auxiliares, utilizadas em conjunto com servigos Web,
cuja fungao é mapear os parametros de entrada e saida de tarefas WSDLActivity, pois
o protocolo SOAP, sob o qual os servicos Web trabalham, envia e recebe mensagens no
formato XML. Essas tarefas auxiliares nao sao representadas na linguagem WISP como
tarefas, mas sim como portas de tarefas.

Dentre os 1.452 workflows Taverna, 179 (12%) deles utilizam apenas tarefas que podem
ser representadas na linguagem WISP sem perda de informagao seméantica e reproduzidas
nos SGWf{Cs VisTrails e Kepler. Contudo, é importante destacar que, embora servigos
Web devam ser interoperaveis entre diferentes linguagens de programagao, ainda é ne-
cessario que os SGWICs envolvidos na transformacao déem suporte a versao correta do
servigo Web (protocolo SOAP) que é utilizado na implementagao concreta do servigo. Esse
percentual corresponde portanto a um limite superior da métrica de reducao de esforco
adotada para avaliar a hipdtese Hrp .

A Tabela 4.3 ilustra a porcentagem de tarefas interoperaveis nos workflows Taverna.

Considerando as anélises apresentadas acima e o universo dos workflows disponibili-
zados no repositorio nao é possivel provar a falsidade da hipétese Hyg , uma vez que nao
¢é possivel manter, de maneira automatica, a informacao semantica associada a workflows
que nao sejam compostos exclusivamente de tarefas do tipo “servigos Web”. Como pode ser

visto, embora tarefas intercambidveis componham mais de 50% das tarefas encontradas
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Tabela 4.4: Quantidade de Tarefas dos Workflows Intercambidveis em Taverna

em todos os workflows analisados, o nimero de workflows compostos exclusivamente por
estas tarefas é pequeno, o que impossibilita um processo automatico de intercambio que
poderia reproduzir um workflow em um SGWI{C diferente do qual este foi desenvolvido
sem nenhuma intervengao manual ou perda de informagao semantica.

Além disso, ao analisar a quantidade de tarefas de todos os 179 workflows Taverna
integralmente intercambiaveis em nossa abordagem, podemos observar que mais da me-
tade desses workflows possui até 4 tarefas, o que é um nimero para o qual o processo
manual de intercambio nao é supostamente custoso para o cientista. Uma certa quanti-
dade de workflows (16%) possui mais de 10 tarefas, o que pode tornar o processo manual
de intercambio complexo, ainda mais para cientistas que nao estejam familiarizados com
o SGWIC de origem do workflow. Esses niimeros podem ser vistos na Tabela 4.4.

Entretanto, ao fazer uma andlise nesses mesmos 179 workflows, apds sua conversao
para WISP (vide Tabela 4.5), podemos identificar que o maior workflow é composto por 8
tarefas, enquanto a grande maioria desses workflows (67%) sao compostos de apenas uma
lUnica tarefa, o que enfraquece ainda mais a hipétese alternativa Hy; , uma vez que um
processo manual de intercAmbio de uma tunica tarefa em um SGWI{C diferente nao deve
ser complexo. A diferenca no nimero de tarefas entre especificagbes Taverna e WISP se
deve ao fato de constantes e tarefas auxiliares utilizadas para o tratamento das entradas
e saida de tarefas do tipo servigcos Web nao serem representadas em WISP. Desta forma,
a hipotese inicial Hy foi refutada e reformulada, gerando uma hipdtese mais fraca Hg |
porém de resultado pratico potencialmente 1til, com serd apresentado na Subsecao 4.3.2.

E importante destacar que alguns workflows ilustrados nas tabelas anteriores sao com-

postos de 0 tarefas. Nestes casos, esses workflows podem ser compostos de tarefas cons-
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#tarefas | #workflows | #porcentagem 121
0 15 8,37% e
1 121 67,59% 100
2 9 5,02% 80
3 6 3,35% 50
4 7 3,91% -
5 9 5,02% 5.l
6| s e e
7 0 0,00% 1 (67,59%) 3(3,35%) )
8 2 1 , 1 1% 0(8,37%) 2(5,02%; 8 (1,11%)

Tabela 4.5: Quantidade de Tarefas dos Workflows Intercambiaveis em WISP

tantes, que nao sao representadas em WISP, ou até mesmo workflows vazios que foram
enviados para o repositério myExperiment, uma vez que este repositorio nao faz nenhuma
validacao nas especificagoes desses workflows em relacao ao ntmero de tarefas ou seus

atributos.

4.3.2 HIPOTESE Hp

A segunda hipdtese deste trabalho, denominada Hg , gerou a hipotese nula Hgy e a

hipétese alternativa Hg; apresentadas a seguir:

e Hp : O uso de padroes (patterns) combinados a conceitos de arquitetura de software
para representar as informacoes semanticas mais importantes contidas na estrutura
dos workflows cientificos permite auxiliar no estabelecimento de processos semi-
automaticos de transformagao de especificagoes desses workflows entre diferentes
SGWICs, o que possibilita reduzir, em comparagdo com um intercambio manual, o
esforgo de um cientista para reutilizar workflows cientificos complexos (no sentido
de terem um grande nimero de tarefas e relacionamentos entre elas) desenvolvidos
por outros grupos de pesquisa em SGWfCs que nao fazem parte de seu ambiente de

trabalho.

e Hpo: O uso de padrdes (patterns) combinados a conceitos de arquitetura de software
para representar as informacoes semanticas mais importantes contidas na estru-
tura dos workflows cientificos NAO permite auxiliar no estabelecimento de proces-
sos semi-automaticos de transformacao de especificacoes desses workflows entre

diferentes SGWi{Cs.
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#tarefas | #workflows | #porcentagem
0 8 0,55% 500 461
1 154 10,60% =0
2 191 13,15% .
3 155 10,67% i
4 115 7,92% 250
5 100 6,88% 200 = o
6 83 5,71% i us g
100 83 %
AREE R | T
) 0 0 | -—
9 39 2’683 o(0,55{%()10'6029?1)3,153980'67:6()7,92;,)(6’88?(5,7191)(3'37:6)(4,13@1;2'683)(2,;1192)(31'68%)
10 37 2,61%
> 10 461 31,68%

Tabela 4.6: Quantidade de Tarefas do Total de Workflows em Taverna

Assim como na hipétese Hy , para avaliar a hipdtese Hg sera levado em consideracao
o percentual de workflows intercambiados, que foi adotado como métrica da redugao de
esforgo obtida ao utilizar a abordagem proposta.

Ao analisar todos os workflows Taverna disponiveis no repositério myExperiment,
observa-se que existe uma quantidade consideravel de workflows (31%) com mais de 10
tarefas. Os percentuais de distribuicao de workflows pelo seu numero de tarefas (na
especificacao original em Taverna) pode ser visto na Tabela 4.6.

Ao transformar todos os workflows Taverna para WISP, podemos identificar que o
numero de workflows que sdo compostos de uma unica tarefa nao é tao grande (quando
comparado aos workflows 100% intercambidveis apresentados na Tabela 4.5), sendo apenas
23% dos workflows (vide Tabela 4.7). Essas métricas sdo importantes para validar a
hipdtese Hg , uma vez que quanto mais tarefas um workflow possuir, mais complexa serd
sua reprodugao manual em outro SGWIC, e o uso de uma ferramenta auxiliar para a
conversao desses workflows automaticamente, mesmo que essa conversao seja parcial?, é
util.

A Tabela 4.7 ilustra também que foram identificadas falhas no momento da transfor-
magao. Essas falhas podem ocorrer no momento da validagao das regras na linguagem
WISP devido a uma falha na identificacao de algum padrao, ou entao devido a dependén-
cias necessarias para a execugao do workflow, que pode estar usando tarefas que acessam
recursos que nao estao mais disponiveis. Um exemplo de recursos indisponiveis pode

ser visto no workflow http://www.myexperiment.org/workflows/1201.html que pos-

2Em uma transformacdo parcial, tarefas que nio sejam nativamente intercambidveis em WISP serdo
representadas como tarefas vazias, mantendo a estrutura do workflow.
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#tarefas | #workflows | #porcentagem
0 15 1,03% i
1 340 23,43% . i
2 251 17,29% .
3 115 7,92% - 251
4 121 8,33% 00 214
5 106 7,30%
6 75 5,16% 0 15 2L 0q
7 61 4,20% o 2o .
8 41 2,82% T I l EEE
9 47 3,23% 3
) 0 1(23,43%) 3 (7,92%) 5(7,30%) 7 (4,20%) 9(3,23%) >10(14,67%)
10 41 2’82% 0 (1,03%) 2 (17,29%) 4 (8,33%) 6 (5,16%) 8 (2,82%) 10 (2,82%)
> 10 214 14,67%
falhas 25 1,72%

Tabela 4.7: Quantidade de Tarefas do Total de Workflows em WISP

sui um script BeanShell que tenta acessar uma base de dados SQLite®. Uma vez que a
dependéncia do SQLite nao é disponibilizada junto com a especificagdo desse workflow
no repositorio myExperiment, e a estratégia para identificacao de padroes comportamen-
tais Taverna executa os scripts BeanShell do workflow, a transformagao semi-automatica
dessa especificagao resulta em uma falha. Ao avaliar a abordagem proposta considerando
a hipdtese Hr ¢é possivel identificar que 98,28% dos workflows analisados podem ser
parcialmente ou totalmente intercambiados (de acordo com a quantidade de elementos
intercambidveis contidos nesses workflows), possibilitando uma melhor redugao de esforgo

se comparado com os resultados obtidos para a hipotese Hp .

4.4 ANALISE QUALITATIVA DOS RESULTADOS

Apés os primeiros resultados do mecanismo de transformacgoes, uma anélise manual foi
realizada nos 179 workflows compostos exclusivamente de tarefas intercambidveis. Nesta
andlise foi possivel identificar diversos problemas em relagdo ao intercambio destes work-
flows. O primeiro problema identificado foi que nos 179 workflows existiam muitos ser-
vigos Web inacessiveis. Em alguns casos workflows eram carregados para o repositério
myExperiment com o endereco do servigo apontando para localhost, o que impossibilita a
reprodugao desse workflow. Esse problema poderia ser resolvido com uma valida¢ao nes-
ses servigos no momento do upload da especificagdo no proprio repositério, porém, como
nao ha nenhuma validagao destas informacoes e muitos desses workflows nao podem ser

reproduzidos nem mesmo no SGWfC em que foram desenvolvidos.

3https://www.sqlite.org
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Além disso, ao analisar o nome das tarefas que os workflows executavam, foi possivel
identificar que muitos deles se tratavam de testes e, além disso, ndo possuiam um deta-
lhamento de quais entradas seriam necessarias para a execucao do workflow. A grande
maioria dos workflows que deveriam ser 100% intercambidveis e disponiveis para a execu-
¢ao no SGWIC de origem apds o download de sua especificagdo do repositério myExperi-
ment eram compostos de uma tnica tarefa, o que nao traz grandes ganhos ao realizar o
intercambio através da linguagem WISP. Para workflows compostos de um tnico servigo
Web, cientistas podem facilmente criar tarefas do tipo servigos Web no SGW{C que seja
de seu conhecimento e copiar manualmente o endereco e operacao que deve ser realizada.

Dentre os 179 workflows, apenas 4 workflows possuiam mais do que uma tinica tarefa
e tinham seus servicos Web acessiveis, porém, todos apresentaram algum problema ao

tentar reproduzi-los. Os problemas encontrados foram:

e O workflow era meramente para testes quando possuia todas as entradas, ou,

e O workflow requisitava credenciais de usudrio (usuério e senha ou um certificado)

que nao eram informadas em sua descri¢ao, ou;

e O workflow nao possuia descricao das entradas necessarias para a execucao do ser-

Vico.

Esse cenario impossibilitou a reproducao direta dos workflows disponibilizados no
myExperiment em outros SGWfCs. No entanto, ainda é possivel analisar se a estru-
tura do workflow foi mantida e para isso foram utilizados como alvos os workflows com o

maior numero de tarefas. Esses workflows sao analisados a seguir.

4.4.1 ANALISE DOS PADROES IDENTIFICADOS

Para a andlise dos padroes encontrados foram selecionados os 461 workflows com mais de
10 tarefas apresentados na Tabela 4.6 para uma andlise manual. Esses workflows possuem
um grande nimero de tarefas e padroes comportamentais e estruturais em sua composigao.
Podemos utilizar como exemplo um workflow obtido através do repositorio myExperi-
ment que esta disponibilizado no endereco http://www.myexperiment.org/workflows/
16.html. Esse workflow possui 61 tarefas. Algumas dessas tarefas sdo servicos Web. Po-

rém, estes servicos nao estao acessiveis e serao tratados como tarefas comuns no momento
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da transformacao from WISP, uma vez que nao é possivel obter informagoes da tarefa ao
acessar o endereco do servico, que sao fundamentais para a reproducao do workflow em
outros SGWICs.

O workflow original foi desenvolvido no SGWfC Taverna e ¢ ilustrado na Figura 4.1,
onde é possivel identificar a existéncia de diversos tipos de tarefas — por exemplo, os

servicos Web sao representados pela cor verde.

7 vV N\

I/

| remove_Nulls | | REMOVE_NULLS 2 | »
L] 4 Synchronization

[ ad_nobi_to_string | [ add_uniprot_to_string | Pattern

Get_pathways

[ gene_descriptions |

- Workflow Outputs

> nulls_3

* Workflow Oufputs

Figura 4.1: Workflow Original Taverna
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O mesmo workflow apds passar pela linguagem WISP e voltar para o SGW{C Taverna
é ilustrado na Figura 4.2, onde é possivel identificar que embora o “desenho” do workflow
tenha mudado em relagdo ao workflow original suas conexdes permanecem as mesmas.
A mudanca nesse desenho deve-se ao fato da transformacao da linguagem WISP para o
SGWIC Taverna ser um processo automético, que por nao ter a intervengao do usuério,
nao reutiliza valores constantes para portas diferentes, ou oculta portas de entrada e
saida de um workflow. Em alguns casos, portas de entrada e saida de tarefas que nao sao
obrigatodrias e nao estao ligadas a outras tarefas podem ser ocultadas em uma especificacao,
porém, em um processo automatico nao é possivel identificar quais portas podem ser
ocultadas.

Na Figura 4.2 é possivel também identificar que no momento da conversao Taverna x
WISP, foi identificada a existéncia de um padrao Synchronization. Ao transformar a es-
pecificagao WISP novamente para uma especificacado Taverna, esse padrao é representado
como uma tarefa BeanShell, assim como na especificacao de origem, e possui o nome Syn-
chronization_X, onde X é uma identificagdo numérica e sequencial do padrao para evitar
nomes duplicados. Cabe ao desenvolvedor do workflow implementar a légica de sincroni-
zacao desse padrao, dizendo como os dados de entrada dessa tarefa serao sincronizados.

Essa responsabilidade é do desenvolvedor do workflow pois, a linguagem WISP nao
possui a informagao de como os dados serao sincronizados. Por exemplo, ao sincronizar
dados do tipo “string”, é possivel que seja incluido um caractere de separagao (seja um ’;’
em arquivos CSV ou tabulagoes em arquivos texto, por exemplo), que sao de fundamental
importancia para a préxima tarefa, que deve saber exatamente o formato do dado que
serd recebido.

A estrutura desse mesmo workflow também pode ser convertida para o SGWfC Ke-
pler, ilustrada na Figura 4.3, ou para o SGWfC VisTrails, ilustrada na Figura 4.4. No
Apéndice B.4 é apresentada uma transformacao similar em um workflow que possui o

padrao Fzclusive Choice.

4.5 LIMITACOES ENCONTRADAS

Ao executar os experimentos, algumas limitacoes foram identificadas, desde limitacoes na
solucao proposta, até limitagoes nos SGWfCs utilizados no experimento. Grande parte

dessas limitacoes se dao devido & inexisténcia de um arcabougo semantico comum entre
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Sychonzsion
Pattern

Figura 4.2: Workflow Taverna apds ser Convertido para WISP e Voltar para o Taverna
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Synchronization
Pattern

Figura 4.3: Workflow Taverna apés ser Convertido para WISP e em Seguida para o Kepler

0s SGWICs.

4.5.1 LIMITACOES DA PROPOSTA COM O SGWFC TAVERNA

No SGWI{C Taverna, constantes ligadas a uma determinada porta de entrada sao repre-
sentadas como tarefas, assim como os padroes Fzclusive Choice e Synchronization. Ja
em WISP, esses padroes sao representados como conexoes e constantes sao representadas
por valores atribuidos as portas das tarefas. Em alguns casos, workflows Taverna execu-
tam um comportamento de um padrao Ezclusive Choice ou Synchronization no inicio do
workflow, com os valores recebidos de constantes. Como nao ha uma ligagao entre essas

tarefas em WISP, ja que constantes nao sao representadas como tarefas e padrdes sao
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representados como conexoes, regras associadas aos padroes nao podem ser validadas. Ao
tentar validar as regras associadas as estruturas desses padrdes, nao é possivel encontrar
a tarefa de origem da(s) conexao(es) do padrao, uma vez que era uma tarefa constante
que nao foi representada em WISP.

Além disso, a identificacdo dos padrdes comportamentais no Taverna é feita através da
execucao de seus scripts BeanShell e identificacao de suas saidas. Um intervalo de valores
¢ utilizado como entrada para a tarefa e é identificado se sua saida realizou o comporta-
mento de um dos padroes comportamentais em todas as execugoes. Caso isso aconteca,
essa tarefa é removida do workflow e tratada como uma conexao de um padrao comporta-
mental. Porém, ainda é possivel que uma tarefa seja erroneamente identificada como um
padrao Ezclusive Choice, pois nao ha garantias que o intervalo de valores utilizados para
a identificacdo desse padrao seja aplicdvel para todos os casos. Esse comportamento foi
implementado apenas para o SGWfC Taverna pois os workflows utilizados como entrada
para a avaliacao foram desenvolvidos neste SGW{C.

Como nao ¢é possivel saber o comportamento interno desse padrao, ao transformar esses
workflows a partir da linguagem WISP, é necessario que o usuério faca uma intervencgao
manual dizendo o que deve acontecer quando um determinado dado for recebido nas
portas de entrada do padrao (tarefa no Taverna). Isso ocorre porque nos casos de um
padrao Fzclusive Choice, a condigdo exclusiva do padrao pode ser diferente para cada
uma das instancias do padrao, assim como um padrao Synchronization pode sincronizar
os valores recebidos das portas de saida de diferentes maneiras (concatenacao de strings,

CSV, arrays, etc).

4.5.2 LIMITACOES DA PROPOSTA COM O SGWFC KEPLER

O SGWI{C Kepler possui diferentes maneiras de orquestrar a execucao de um workflow.
Um workflow desenvolvido em Kepler pode conter informagoes semanticas relacionadas
ao seu comportamento embutidas em um diretor (Director). Como o conceito de diretor
nao é empregado em WISP ou nos outros SGW{Cs estudados, essa informagao pode ser
perdida.

Além disso, a informacdo seméantica relacionada a troca de dados das tarefas, pode
estar contida na propria conexao. Embora a estrutura do workflow seja a mesma, algumas

dessas informagoes podem ser fundamentais para a seméantica do workflow e também pode
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ser perdida em uma transformacao. Um exemplo é o atributo width que pode limitar o
que sera passado para a proxima tarefa de acordo com o tipo de dado que esta trafegando

na conexao.

4.5.3 LIMITACOES DA PROPOSTA COM O SGWFC VISTRAILS

No SGWIC VisTrails foi identificado um comportamento diferente para o tratamento
de workflows internos. Quando um usuério VisTrails diz que um conjunto de tarefas é
na verdade um workflow interno, o VisTrails automaticamente transforma esse workflow
interno em um moédulo na ferramenta. Esse moédulo é tratado como uma tarefa e pode
ser utilizado em diferentes workflows.

Entretanto, ao transformar um conjunto de tarefas em um workflow interno, esse moé-
dulo passa a fazer parte do VisTrails e nao mais do workflow. Ao exportar esse workflow,
é necessario que esse médulo esteja previamente instalado na maquina onde esse workflow
serd importado, ou entao a informagao de suas tarefas nao sera encontrada. Esse compor-
tamento impossibilita o reuso de um workflow que possua workflows internos, até mesmo

entre diferentes instancias do SGWI{C VisTrails.

4.6 DISCUSSOES E ANALISE DAS HIPOTESES E OBJETIVOS DA
WISP

Analisando os resultados obtidos e as hipdteses apresentadas anteriormente € possivel
identificar que embora a afirmacao da hipétese Hr implicasse em ganhos significativos a
cientistas e laboratorios colaborativos, o intercambio de workflows cientificos através da
identificacao de padroes em um processo automatico geraria demasiado esforgo devido a
inexisténcia de uma norma (ou padronizagao) comum a todos os SGW{Cs e a maneira que
determinadas funcionalidades sao implementadas nestes SGW{Cs. Além disso, muitas das
informagoes contidas em um SGWIfC estao presentes em um comportamento interno das
tarefas o que nem sempre pode ser extraido em um processo de transformacao, mesmo
que este seja manual.

A hipétese Hy foi entdo reformulada gerando a hipétese Hg , onde o foco é manter a
semantica da estrutura de workflows cientificos, observando o momento em que os dados

sdo trocados entre as tarefas, por meio de um processo semi-automatico de transforma-
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¢ao. Embora a execucdo interna das tarefas de um workflow possa ser perdida em uma
transformacao, uma intervencao manual pode ser realizada para trazer esse comporta-
mento para o workflow no novo SGWfC. Essa reformulagao foi motivada considerando a
hipétese de que cientistas iriam se beneficiar em reutilizar especificacées de workflows que
foram modelados em outros SGWfCs em um ambiente que estejam familiarizados.

Os resultados apresentados anteriormente viabilizam a afirmacao da hipétese Hgy
pois é possivel observar que o namero de tarefas em um workflow cientifico pode dificultar
o intercambio manual do mesmo. Além de reproduzir a estrutura de um workflow, o me-
canismo se propoe a identificar padroes comportamentais que podem ser de fundamental
importancia para o workflow e, devido a maneira pela qual esses padroes sao implementa-
dos nos SGW{Cs, podem ser dificilmente identificados em um intercaAmbio manual por um
cientista que nao conhega o SGWfC de origem. Ao identificar esses padroes e armazenar
a semantica de um workflow em WISP, é possivel obter informacoes cuja identificacao
manual pode ndo ser trivial para um cientista, uma vez que o workflow pode ter sido
desenvolvido em um SGWfC que nao seja de seu conhecimento.

Considerando o espaco amostral disponivel no repositério myExperiment para os ex-
perimentos realizados nesta dissertacao, podemos obter indicios que a hipétese Hg pode
ser validada. Contudo, algumas limitacoes ainda podem ser identificadas na abordagem.
Essas limitacoes podem ser encontradas em funcionalidades que existem em um SGWfC
e que nao possam ser representadas em outros SGWf{Cs, como por exemplo conceito de
diretores, apresentado pelo Kepler. A auséncia de informacoes auxiliares a execucdo dos
workflows obtidos para os experimentos realizados também impossibilitaram a validagao
completa de um processo semi-automatico de transformacao, uma vez que muitos servigos
estavam indisponiveis e parametros necessarios para a execucao do workflows muitas vezes
nao eram informados, impossibilitando assim a execugao dos workflows no SGWTFC que foi
desenvolvido ou em outro SGWfC apds uma transformagao seguida de uma intervengao

manual.

4.6.1 AMEACAS A VALIDADE

As ameagas a validade desse estudo serao tratadas em relagao a: (1) validade do cons-
tructo, que é confianca que se tem de que as medidas que estao sendo estudadas realmente

representam aquilo que o pesquisador tem em mente e o que ¢ investigado de acordo com
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as questoes de pesquisa; (2) validade interna, que é a confianga que se tem de que o efeito
observado é realmente devido & manipulacao feita, e ndo a outros fatores; (3) a validade
externa que é a confianga que se tem que o efeito observével é generalizdavel (WOHLIN et
al., 2012).

Em relacao ao constructo essa proposta se baseia em facilitar o intercambio de especi-
ficacoes de workflows cientificos entre diferentes cientistas ou laboratdrios colaborativos.
Embora a reproducao de um workflows cientificos desenvolvido em um SGWT{C diferente
do qual um cientista estd familiarizado seja possivel em alguns cendrios, experimentos nao
foram realizados com cientistas para analisar qual a complexidade de adaptar o workflow
apds uma transformacao, mesmo que sua estrutura tenha sido mantida.

Em relacao a validade interna, o protétipo implementado nessa dissertacao nao foi es-
pecificado pelos desenvolvedores do SGWIC, o que pode levar essa implementagao a conter
caracteristicas dos workflows utilizados para os testes no momento do desenvolvimento
e ndo o comportamento interno caracteristico do SGWfC. Como em alguns SGW{Cs é
possivel atingir um mesmo comportamento de maneiras diferentes, seria necessario que o
comportamento esperado pelos desenvolvedores do SGWICs fosse utilizado internamente
no protétipo ao realizar uma transformacao.

Em relacao a validade externa, o prototipo apresentado e disponibilizado na Web pode
ser acessado por diferentes cientistas. Porém, a semantica de workflow pode nao ser to-
talmente preservada o que pode levar um cientista a um erro no momento de execugao
e validagao dos resultados do workflow. Como a semantica pode estar contida interna-
mente em algumas tarefas e essas tarefas podem nao ser intercambiadas, o processo de
intercambio do workflow cientifico pode nao trazer ganhos a um cientista.

No entanto, mesmo considerando essas amecas a validade, consideramos que o trabalho
traz ganhos para um cientista que necessitam trabalhar colaborativamente com outros
grupos de pesquisa, uma vez que o uso da WISP facilita o intercambio e o entedimento de
diferentes workflows, desenvolvidos em diferentes SGW{Cs. Nesse contexto, este trabalho
contribui para a ideia de laboratérios colaborativos (OLSON, 2009), onde o intercambio

de informagdes cientificas é essencial e o0 uso da WISP pode contribuir para este propdésito.
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4.7 CONCLUSOES DO CAPITULO

Nesse capitulo foram apresentados os resultados dos experimentos realizados com a lingua-
gem WISP. Esses resultados judam a um maior entendimento a respeito das especificagoes
de workflows cientificos, nao sé em relagao ao que o SGW{C oferece, mas também em re-
lacdo a maneira como os workflows sao desenvolvidos.

Em muitos casos, é possivel notar que a falta de conhecimento de uma determinada
funcionalidade de um SGWI{C faz com que o usudrio prefira implementar essa funcio-
nalidade como um comportamento interno de uma tarefa. Esse comportamento acaba
prejudicando a identificagao da semantica do workflow, uma vez que é necessario executar
a tarefa e ler sua implementacao interna para saber como ela se comporta. Além disso,
a falta de conhecimento dos tipos possiveis de entrada, pode levar a uma identificacao
errada da tarefa.

Também foram apresentadas algumas limitagdes da proposta, tanto em relagdo aos
SGWICS, quanto na implementacao da prépria linguagem. Essas limitacoes se devem
desde a inexisténcia de uma padronizacao entre SGWT{Cs, o que faz com que cada SGWIC
especifico possua funcionalidades que nao podem ser mapeadas em outros SGW{CS, até a
maneira pela qual os workflows sao desenvolvidos, o que pode impossibilitar a identificagao
de funcionalidades importantes do workflow.

No capitulo seguinte serao apresentadas as consideracoes finais do trabalho, incluindo

contribuicoes, limitacoes e trabalhos futuros.
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5 CONSIDERACOES FINAIS

O reuso de workflows cientificos é um tema complexo e recebe atencao crescente em e-
science. Esse reuso pode ser atingido de diferentes maneiras, que foram pontuadas nesta
dissertacao e que podem trazer um grande ganho para a comunidade cientifica. Neste
contexto, o reuso através do intercambio de especificacoes de workflows cientificos tem
como objetivo principal permitir que o cientista utilize seu ambiente de desenvolvimento
usual, ao invés de ter que utilizar um ambiente com o qual nao esteja familiarizado.

Para atingir esse reuso, a hipétese inicial (Hy ) deste trabalho se baseou em um pro-
cesso automatico de transformagoes, com a utilizagdo de padroes (patterns) encontrados
nas especificagoes de workflows cientificos para intercambiar diferentes especificagoes. Ao
utilizar esses padroes, este trabalho se propos a manter o maximo das informagoes se-
maéanticas contidas em um workflow — e desta forma poder reproduzir o mais préximo o
comportamento original desse workflow — em um SGWfC de destino.

Técnicas de transformacoes podem ser utilizadas em especificagoes de workflows cienti-
ficos para reescrever os padroes identificados em uma especificacao descrita segundo uma
linguagem em uma outra linguagem. Foi proposta entao uma linguagem intermediaria
denominada Workflow Interchange in Science with Patterns - WISP. Essa linguagem foi
desenvolvida sobre o arcabougo sintatico e semantico da linguagem Acme. WISP define
um conjunto de tipos de tarefas e de padroes, e composicoes de instancias desses tipos
sdo restringidas através de regras Armani. A validacdo dessas regras garante que algum
desenvolvedor que esteja empregando o framework apresentado na Secao 3.3 para imple-
mentar um processo automatizado de transformacao (por exemplo, para dar suporte a um
novo SGWIC) nao gere especificacoes WISP que sejam sintaticamente validas em Acme
mas que estruturalmente nao facam sentido do ponto de vista dos patterns de interesse.

Para validar a hip6tese (Hy ), de que especificagoes de workflows cientificos podem
ter sua especificacdo intercambidvel através de um processo automaético, este trabalho
realizou uma pesquisa exploratéria, utilizando workflows reais, disponiveis no repositério
myExperiment. Porém, ao analisar esses workflows diversas limitacoes para a validagao
da hipotese Hy foram encontradas. Desta forma, foi proposta uma hipdtese alternativa

(Hg ), mais fraca, porém, de resultado pratico potencialmente til, que propos a utiliza¢ao
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de um processo semi-automatico para o intercambio da estrutura de workflows cientificos.
Através dessa estrutura, é possivel reproduzir um workflow em outro SGWI{C, mesmo
que uma intervencao manual seja necessaria, trazendo ganhos aos cientistas que estejam
familiarizados com um ambiente de trabalho.

A reprodugao de workflows que possuem uma grande quantidade de tarefas é um
processo complexo, ainda mais quando o usuario nao conhece o SGWfC de origem. Dito
isso, acredita-se que a utilidade da linguagem intermediaria proposta, em conjunto com
um processo semi-automatico de transformacao, aumente de forma proporcional com o
tamanho das especificacoes de workflow reutilizadas, em termos do nimero de suas tarefas.
Embora uma intervencao manual possa ser necessaria para que o workflow funcione no
SGWIC de destino, parte consideravel do esforco de intercambio pode ser evitado com
a abordagem apresentada. Para validar a hipdtese Hg , os mesmos workflows usados
na tentativa de validagao da hipétese Hy foram empregados. Constatou-se (conforme
apresentado na Subsegao 4.3.2) que em mais de 98% dos casos a estrutura do workflow foi
mantida. Além disso, também foi possivel identificar padroes que nao sao exclusivamente
estruturais (mais especificamente, Exclusive Choice e Synchronization) o que pode nao

ser trivial em um processo manual de intercambio.

5.1 CONTRIBUICOES

’

O aprendizado de um novo SGWI{C pode nao ser trivial para um cientista que ja esta
familiarizado com seu ambiente de trabalho. Porém, ao analisar workflows cientificos
desenvolvidos em outros SGWIfC, o cientista pode identificar ganhos no reuso de work-
flows desenvolvidos por colegas e que nao estejam especificados no SGWfC com o qual o
cientista esteja familiarizado. A possibilidade de intercambiar a estrutura de um work-
flow cientifico desenvolvida em um SGWI{C qualquer para um SGWI{C conhecido, com o
qual o cientista esteja familiarizado, pode trazer ganhos funcionais e nao-funcionais para
a pesquisa, embora talvez ainda seja necessario fazer ajustes manuais relacionados ao
comportamento interno das tarefas.

A utilidade do intercambio da estrutura de workflows cientificos desenvolvidos em
diferentes SGWfCs aumenta de acordo com o numero de tarefas encontradas em um
workflow. Ao analisar os workflows do repositério myExperiment, foi possivel identificar

que uma quantidade consideravel de workflows possui mais de 10 tarefas, e o intercambio
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manual desses workflows pode ser complexo, visto que o cientista pode ter pouco, ou
nenhum, conhecimento do SGWfC onde o workflow foi originalmente desenvolvido.

O intercambio de especificacoes de workflows cientificos nao é trivial devido as dife-
rentes funcionalidades encontradas em SGWI{Cs. O uso de uma linguagem intermediaria
pode limitar a expressividade contida em uma especificacdo no momento de uma trans-
formagao. A linguagem WISP foca na representacao da estrutura de um workflow, de
forma independente da implementacao interna das tarefas. Desta forma, como a lingua-
gem WISP se propoe a manter a semantica do workflow através de padroes, a identificagao
de padroes comportamentais pode ajudar ainda mais um cientista que nao esteja familia-
rizado com o SGW{C onde o workflow foi desenvolvido, pois a implementacao de padroes
comportamentais pode variar de acordo com as funcionalidades do SGW{C.

Para isso, foi necessario que a linguagem WISP mantivesse seu foco na estrutura de um
workflow e ndo no comportamento interno das tarefas, inicialmente. Porém, para tentar
realizar transformactes completas em cenarios especificos, o suporte ao intercambio de
tarefas do tipo servigos Web, que compoem uma parte nao negligenciavel das tarefas
encontradas em workflows cientificos, WISP pode trazer ainda mais ganhos a cientistas

que nao quiserem sair de seu ambiente de trabalho conhecido.

5.2 LIMITACOES

A heterogeneidade dos SGW{Cs foi uma caracteristica que dificultou a implementacao da
proposta deste trabalho desde o inicio. Muitas funcionalidades existentes em SGWI{Cs
nao sao diretamente mapedveis para outros, uma vez que esses SGWfCs nao seguem uma
norma (ou padroniza¢do) comum para suas especificagoes. Devido a isso, a linguagem
proposta nesse trabalho sofreu algumas limitagoes, visando atender o maior nimero de
SGWICs, porém, ciente de que alguns comportamentos nao poderiam ser representados.

A primeira limitacao é em relagao ao uso de padroes. Embora existam diferentes
padrdes estruturais e comportamentais que podem ser encontrados nos SGW{Cs, foi ne-
cessario escolher um conjunto inicial de padroes para uma primeira versao da linguagem.
Esse conjunto utilizou padroes estruturais e comportamentais. O uso do padrao Sequence
torna possivel a representacao minima de um workflow, onde seriam representadas ape-
nas suas conexoes entre portas de entrada e saida, sem nenhuma semantica associada ao

comportamento dos dados gerados e consumidos pelas portas das tarefas.
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A segunda limitagao é em relagao a representagao das tarefas de um SGWfC. Devido
a grande quantidade de tarefas encontradas em um SGWIfC, foi necessario limitar as
tarefas que seriam representadas na linguagem WISP. Para isso, a linguagem se propoe a
representar apenas a estrutura dos workflows, salvo em casos onde o tipo das tarefas seja
um servico Web, que trabalha sob um protocolo comum e que é possivel ser utilizado em
qualquer linguagem de programacgao ou sistema operacional.

A terceira e 1ltima limitagao é em relacao aos SGWICs e aos seus usudrios, que ao nao
seguir padroes arquiteturais para a criacao de seus workflows dificultam a identificagao da
seméantica do workflow de maneira automatica através de sua especificagao. Como muitos
SGWICS oferecem scripts nativos como uma de suas tarefas, é possivel implementar a
l6gica do workflow utilizando esses scripts, mesmo em casos que existam tarefas pré-
definidas no SGWfC para realizar o mesmo comportamento. Ao ler uma especificagao
de workflow cientifico que utiliza muitos desses scripts pode nao ser possivel identificar
a semantica do workflow e representa-la em WISP, o que torna o intercambio invidvel e
pode, até mesmo, em alguns casos dificultar a leitura do workflow intercambiado por um

cientista.

5.3 TRABALHOS FUTUROS

Um ponto que deve ser abordado é a abrangéncia dos padroes oferecidos na linguagem.
Para uma primeira versao, o alvo dos estudos foram os SGW{Cs Taverna, Kepler e Vis-
Trails. Porém, existe uma grande quantidade de SGW{Cs disponiveis, que podem, por sua
vez, conter padroes estruturais diferentes que sejam de fundamental importancia para seus
workflows e possam ser representados em outros SGWI{Cs. Os padroes utilizados neste
trabalho formularam uma primeira versao da proposta, porém, padroes como 08 propostos
por Garijo et al. (2014) podem trazer mais semantica a linguagem WISP, proporcionando
uma menor intervengao manual apds a realizacao de um intercimbio.

Esta dissertacao também identificou varios problemas relacionados ao repositério myFEx-
periment. Muitos desses problemas se devem ao fato desse repositério ter um grande
nimero de workflows de testes e workflows com pouca documentacdo. A validacdo dos
workflows no momento em que sao enviados ao myExperiment resolveria grande parte dos
problemas encontrados ao longo desta dissertacao. Essa validacao poderia ser feita desde

a necessidade de uma descricao para o workflow e seus parametros de entrada e saida, até
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validagoes internas da disponibilidade das tarefas de um workflow, que pode ser obtida
através da leitura de suas especificagoes. Consideragoes semelhantes as levantadas nesta
dissertacao sao listadas pelo projeto Wf4Ever!, que apresenta como um de seus objetivos
a criagao de uma nova versao do repositério myExperiment destinada a resolver grande
parte dos problemas mencionados anteriormente.

Finalmente, um estudo de casos deve ser conduzido com cientistas, o que possibilitara

a identificacao de diversos problemas ilustrados nas ameacas a validade dessa proposta.

"http://www.wf4ever-project.org/
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Apéndice A - LINGUAGEM WISP

A.1 FAMILIA ACME DA LINGUAGEM WISP
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Family WISP = {
Port Type InputPort = {
Property value string;

Property ptype string << default string ‘any "y >>

>

rule onlyFrom invariant forall p in self.ATTACHEDROLES |

declaresType (p,
}
Port Type OutputPort
Property ptype : s

rule onlyTo inva
declaresType (p,
}
Component Type Task
}
Component Type WebSe
Property wsdl st

Property operation

rule hasWsdl inv
rule hasOperation

}

Role Type Origin

}

{

Role Type Destination

}
Connector Type Paral
rule exactlylroleO
== 1;
rule atLeast2roles

Destination) »>=

}

Connector Type SequencePattern

rule exactlylroleO

1;

Destination) ;

- 1

tring <<

default string ‘any 'y >>

riant forall p in self.ATTACHEDROLES |

Origin) ;

{

rviceTask extends Task with {

ring;
string;

ariant wsdl "

invariant operation != "}

{

{

invariant size(/self/ROLES:!0Origin)

lelSplitPattern

fTypelnput

0fTypeOutput invariant size(/self/ROLES:!

2;

{
invariant size(/self/ROLES:!0Origin)

fTypelInput
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rule exactlylroleOfTypeOutput = invariant size(/self/ROLES:!
Destination) == 1;
}
Connector Type SynchronizationPattern = {
rule atLeast2rolesOfTypeInput = invariant size(/self/ROLES:!Origin)

>= 2,

rule exactlylroleOfTypeOutput invariant size(/self/ROLES:!
Destination) == 1;

}

Connector Type SimpleMergePattern = {

rule atLeast2roles0fTypelnput invariant size(/self/ROLES:!QOrigin)

>= 2;

rule exactlylroleOfTypeOutput invariant size(/self/ROLES:!
Destination) == 1;
}
Connector Type ExclusiveChoicePattern = {
rule exactlylroleOfTypeInput = invariant size(/self/ROLES:!
Origin) == 1;
rule atLeast2rolesOfTypeOutput = invariant size(/self/ROLES:!

Destination) >= 2;

Listagem A.1: Cédigo Acme que Representa a Familia da Linguagem WISP
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Apéndice B - INFORMACOES
COMPLEMENTARES

B.1 TABELA COM WEBSITES DOS SGWFCS

SGWIC Website

Anduril http://www.anduril.org/anduril/site/
ASKALON http://www.askalon.org/

Apache Airavata | https://airavata.apache.org/community/projects-using.html
Bioclipse http://www.bioclipse.net/

Egatis http://ergatis.sourceforge.net/

Galaxy http://galaxyproject.org/

Kepler https://kepler-project.org/

KNIME https://www.knime.org/

Mobyle http://mobyle.pasteur.fr/workflow
OnlineHPC http://onlinehpc.com/

OpenMOLE http://www.openmole.org/

Orange http://orange.biolab.si/

Pegasus http://pegasus.isi.edu/

P-GRADE http://portal.p-grade.hu/

Ptolemy 11 http://ptolemy.eecs.berkeley.edu/ptolemyII/
Swift http://swift-lang.org/main/

Taverna http://www.taverna.org.uk/

Triana http://www.trianacode.org/

VisTrails http://www.vistrails.org/index.php/Main_Page
Yabi https://code.google.com/p/yabi/

YAWL http://www.yawlfoundation.org/

Tabela B.1: Paginas dos Sistemas Gerenciadores de Workflow Cientificos

B.2 TABELA COMPLETA DE TAREFAS DO SGWFC TAVERNA NO
REPOSITORIO MYEXPERIMENT

Tarefa Taverna Quantidade
net.sf.taverna.t2.activities.stringconstant.StringConstant Activity 3902
net.sf.taverna.t2.activities.localworker.Localworker Activity 2836
net.sf.taverna.t2.activities.beanshell. Beanshell Activity 2363
net.sf.taverna.t2.activities.wsdl. WSDLA ctivity 1466




net.sf.taverna.t2.activities.dataflow.Dataflow Activity
net.sf.taverna.t2.activities.wsdl.xmlsplitter. XM LInputSplitter Activity
net.sf.taverna.t2.activities.wsdl.xmlsplitter. XMLOutputSplitter Activity
net.sf.taverna.t2.activities.externaltool. External Tool Activity
net.sf.taverna.t2.activities.rest. RESTActivity
net.sf.taverna.t2.activities.xpath. XPathActivity
net.sf.taverna.t2.activities.rshell. Rshell Activity
net.sf.taverna.t2.activities.soaplab.SoaplabActivity
net.sf.taverna.t2.component. Component Activity
net.sf.taverna.t2.activities.biomart.Biomart Activity
net.sf.taverna.t2.activities.apiconsumer. ApiConsumerActivity
net.sf.taverna.t2.activities.interaction.Interaction Activity
org.purl.wfdever.astrotaverna.voutils. Get List FromColumnActivity
org.purl.wfdever.astrotaverna.tpipe. AddColumnByExpression Activity
org.purl.wfdever.astrotaverna.tjoin. Tjoin Activity
net.sf.taverna.t2.activities.spreadsheet.SpreadsheetImport Activity
org.purl.wf4ever.astrotaverna.tcat. TcatList Activity
net.sf.taverna.t2.activities.biomoby.BiomobyActivity
org.purl.wfdever.astrotaverna.tpipe.FormatConversionActivity
net.sf.taverna.t2.activities.biomoby.MobyParseDatatypeActivity
org.purl.wfdever.astrotaverna.tpipe.Select ColumnsActivity
org.purl.wf4ever.astrotaverna.tpipe.Select RowsActivity
net.sf.taverna.t2.activities.biomoby.BiomobyObject Activity
...taverna.vamdc_taverna_suite. TapXSamsQueryHelperActivity
...cs.elico.rmservicetype.taverna.RapidMinerExampleActivity
net.sf.taverna.t2.activities.sadi.SADIActivity
de.fzj.unicore.taverna.gridservice.activity. Unicore AppActivity
...cdk.applications.taverna.qsar.CSVToQSARVector Activity
net.sf.taverna.cagrid.activity.xmlsplitter. XM LInputSplitter Activity
org.openscience.cdk.applications.taverna.io. MDLSDFileWriter Activity
org.purl.wfdever.astrotaverna.voutils. TemplateFiller Activity

org.openscience.cdk.applications.taverna.io. CSVFileWriter Activity

1285
1212
896
509
322
292
256
139
131
120
74
66
95
55
47
44
37
33
28
24
23
20
14
12
11
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org.purl.wfdever.astrotaverna.pdl.PDLServiceActivity
org.vamdc.taverna.vamdc_taverna_suite. TapXSamsActivity
org.openscience.cdk.applications.taverna.io. XRFFFileWriter Activity
net.sf.taverna.cagrid.activity. CaGridActivity
org.purl.wfdever.astrotaverna.tjoin.CrossMatch2 Activity
org.purl.wf4ever.astrotaverna.voutils.Check TemplateFiller Activity
org.purl.wf4ever.astrotaverna.tpipe.ResolveCoordsActivity
net.sf.taverna.t2.activities.xmpp. XMPPActivity
...wfdever.astrotaverna.voutils. AddCommonRowToVOTableActivity
at.ac.tuwien.RAWverna.JavalmageEvaluatorActivity
org.openscience.cdk.applications.taverna.io. MDLSDFileReaderActivity
org.vamdc.taverna.vamdc_taverna_suite.ConsumerServiceActivity
org.vamdc.taverna.vamdc_taverna_suite. CEA Activity
org.openscience.cdk.applications.taverna.io.CSVFileReader Activity
net.sf.taverna.cagrid.activity.xmlsplitter. XMLOutputSplitter Activity
...cdk.applications.taverna.iterativeio.lterativeSDFileReader Activity
org.cagrid.transfer. CaGrid Transfer Activity
...cdk.applications.taverna.qsar.QSARVectorToCSVActivity
...taverna.weka.regression.SplitRegressionTrainTestset Activity
...taverna.classification.art2a. ART2aClassification Activity
...taverna.gsar.CreateFingerprintItemList FromQSARVector Activity
...cdk.applications.taverna.io. MDLRXNFileReaderActivity
org.cagrid.cql. CQLActivity

...taverna.weka.regression. WekaRegressionActivity
org.openscience.cdk.applications.taverna.io. TextFileWriter Activity
org.vamdc.taverna.vamdc_taverna_suite.SpectColActivity
...reactionenumerator.ReactionEnumeratorSubgraphFilter Activity
...cdk.applications.taverna.qsar.MergeQSARVectorsActivity
org.openscience.cdk.applications.taverna.io. XRFFFileReaderActivity
...applications.taverna.curation.MoleculeConnectivityCheckerActivity
...taverna.weka.CreateWekaDataset FromQSARVectorActivity
uk.ac.soton.mib104.t2.activities.oauth.OAuth10aRESTActivity
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...applications.taverna.miscellaneous. TagMoleculesWithUUIDActivity
...taverna.weka.regression. EvaluateRegressionResultsAsPDFActivity
org.openscience.cdk.applications.taverna.weka. WekaClustering Activity
org.purl.wfdever.astrotaverna.tpipe.Coord Transformation Activity
..cdk.applications.taverna.renderer. WriteMolecule AsPDFActivity
org.helio.taverna.helio_taverna_suite. TapHelioActivity
...taverna.jchempaint.JChemPaintActivity
net.sf.taverna.t2.activities.usecase. UseCaseActivity
...taverna.signaturescoring.PlotDistribution AsPDFActivity
...taverna.isomorphism.SubgraphlsomorphismFilter Activity
org.helio.taverna.helio_taverna_suite. TapHelioQueryHelperActivity
org.purl.wfdever.astrotaverna.tcat. Tcat Activity
...weka.GenerateSilhouettePlotFromClusteringResult AsPDFActivity
...taverna.miscellaneous. AddExplicitHydrogensActivity
at.ac.tuwien.photohawk.taverna.SimpleSSIM Activity
...taverna.weka.SplitMoleculesIntoClustersActivity
at.ac.tuwien.photohawk.taverna. MSEActivity
at.ac.tuwien.photohawk.taverna. AEActivity
...taverna.miscellaneous. AromaticityDetector Activity
...cdk.applications.taverna.io. MDLRXNFileWriter Activity
...qsar.GetMolecularWeight DistributionFromQSARVector Activity

...art2a.tools. ART2aResultConsideringDifferentOriginsAsPDF
...taverna.weka.regression.Create WekaRegressionSet Activity
org.purl.wf4ever.astrotaverna.tpipe. AddSkyCoordsActivity
at.ac.tuwien.photohawk.taverna. MAEActivity
...taverna.qsar.MergeCSVsToQSARVectorActivity
...taverna.weka.ClusteringResult ConsideringDifferent OriginsAsPDF
...taverna.curation.SugarGroupRemoverActivity
...taverna.signaturescoring. AtomSignatureActivity
...taverna.qgsar.QSARDescriptorThreaded Activity
...taverna.signaturescoring. NaturalProductLikenessCalculator Activity

org.openscience.cdk.applications.taverna.io.SMILESFileWriter Activity
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org.openscience.cdk.applications.taverna.filter. Atom TypeFilter Activity | 1
...taverna.curation.CurateStrangeElementsActivity 1
at.ac.tuwien.photohawk.taverna. PAEActivity 1
org.vamdc.taverna.vamdc_taverna_suite. TapXSamsOperatorActivity 1
...taverna.weka.CreateWekaDataset FromCSVActivity 1
...taverna.reactionenumerator.ReactionEnumeratorActivity 1
...taverna.qgsar.QSARVectorGeneratorActivity 1
icar.cnr.it. FLSOM.FLSOMA ctivity 1
...taverna.gsar.CurateQSARVectorActivity 1
...taverna.weka.regression. GAR AttributeSelectionActivity 1
org.purl.wf4ever.astrotaverna.aladin. AladinMacroActivity 1
org.cagrid.cds.CDSActivity 1
uk.ac.manchester.cs.img.esc.EscActivity 1
...taverna.miscellaneous.ReactionReactantSplitter Activity 1
uk.ac.soton.mib104.t2.activities.oauth.OAuthActivity 1
...taverna.classification.art2a.tools. ART2aResult AsPDF 1
Total 16.492

Tabela B.2: Tarefas do SGWI{C Taverna no Repositério

myExperiment

B.3 CODIGO DO PADRAO EXCLUSIVE CHOICE NOS SGWFCS TA-
VERNA E KEPLER

<processors>
<processor>
<name>Exclusive_Choice</name>
<inputPorts>
<port>
<name>condition</name>
<depth>0</depth>
</port>
</inputPorts>

<outputPorts>
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<port>
<name>failed</name>
<depth>1</depth>
<granularDepth>1</granularDepth>
</port>
<port>
<name>passed</name>
<depth>1</depth>
<granularDepth>1</granularDepth>
</port>
</outputPorts>
<annotations />
<activities>
<activity>
<raven>
<group>net.sf.taverna.t2.activities</group>
<artifact>beanshell -activity</artifact>
<version>1.4</version>
</raven>
<class>net.sf.taverna.t2.activities.beanshell.BeanshellActivity
</class>
<inputMap>
<map from='condition" to='tondition" />
</inputMap>
<outputMap>
<map from="failed" to="failed" />
<map from='passed" to='passed" />
</outputMap>
<configBean encoding='kstream"
<net.sf.taverna.t2.activities.beanshell.
BeanshellActivityConfigurationBean
xmlns=">
<inputs>
<net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.activity.config.
ActivityInputPortDefinitionBean>
<name>condition</name>
<depth>0</depth>
<mimeTypes>

<string>text/plain</string>
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</mimeTypes>
<handledReferenceSchemes />
<translatedElementType>java.lang.String
</translatedElementType>
<allowsLiteralValues>true</allowsLiteralValues>
</net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.activity.config.
ActivityInputPortDefinitionBean>
</inputs>
<outputs>
<net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.activity.config.
ActivityOutputPortDefinitionBean>
<name>passed</name>
<depth>1</depth>
<mimeTypes />
<granularDepth>1</granularDepth>
</net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.activity.config.
ActivityOutputPortDefinitionBean>
<net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.activity.config.
ActivityOutputPortDefinitionBean>
<name>failed</name>
<depth>1</depth>
<mimeTypes />
<granularDepth>1</granularDepth>
</net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.activity.config.
ActivityOutputPortDefinitionBean>
</outputs>
<classLoaderSharing>workflow</classLoaderSharing>
<localDependencies />

<artifactDependencies />

<script>
passed = new java.util.ArraylList();
failed = new java.util.ArrayList();

if (condition.equals (true’) {
passed.add('Passed");

} else {

failed.add('Failed" ;

}

</script>
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<dependencies />
</net.sf.taverna.t2.activities.beanshell.
BeanshellActivityConfigurationBean>
</configBean>
<annotations />
</activity>
</activities>
<dispatchStack>
<dispatchLayer>
<raven>
<group>net.sf.taverna.t2.core</group>
<artifact>workflowmodel -impl</artifact>
<version>1.4</version>
</raven>
<class>net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.dispatch.layers.
Parallelize
</class>
<configBean encoding='kstream'
<net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.dispatch.layers.
ParallelizeConfig
xmlns=">
<maxJobs>1</maxJobs>
</net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.dispatch.layers.
ParallelizeConfig>
</configBean>
</dispatchLayer>
<dispatchLayer>
<raven>
<group>net.sf.taverna.t2.core</group>
<artifact>workflowmodel -impl</artifact>
<version>1.4</version>
</raven>
<class>net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.dispatch.layers.
ErrorBounce
</class>
<configBean encoding='kstream'
<null xmlns=" />
</configBean>

</dispatchLayer>
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<dispatchLayer>
<raven>
<group>net.sf.taverna.t2.core</group>
<artifact>workflowmodel -impl</artifact>
<version>1.4</version>
</raven>
<class>net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.dispatch.layers.
Failover
</class>
<configBean encoding='kstream'
<null xmlns=" />
</configBean>
</dispatchLayer>
<dispatchLayer>
<raven>
<group>net.sf.taverna.t2.core</group>
<artifact>workflowmodel -impl</artifact>
<version>1.4</version>
</raven>
<class>net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.dispatch.layers.
Retry
</class>
<configBean encoding='kstream'
<net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.dispatch.layers.
RetryConfig
xmlns=">
<backoffFactor>1.0</backoffFactor>
<initialDelay>1000</initialDelay>
<maxDelay>5000</maxDelay>
<maxRetries>0</maxRetries>
</net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.dispatch.layers.
RetryConfig>
</configBean>
</dispatchlLayer>
<dispatchLayer>
<raven>
<group>net.sf.taverna.t2.core</group>
<artifact>workflowmodel -impl</artifact>

<version>1.4</version>




</raven>
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<class>net.sf.taverna.t2.workflowmodel.processor.dispatch.layers.

Invoke
</class>
<configBean encoding='kstream'
<null xmlns=" />
</configBean>
</dispatchLayer>
</dispatchStack>
<iterationStrategyStack>
<iteration>
<strategy>
<cross>
<port name='tondition" depth='0"/>
</cross>
</strategy>
</iteration>
</iterationStrategyStack>

</processor>

Listagem B.1: Cddigo do Padrao Fxclusive Choice na Especificacao do SGW{C Taverna

<entity name='Boolean_Switch" class='ptolemy.actor.lib.BooleanSwitch"
<property name='KeplerDocumentation"
class='ptolemy.vergil .basic.KeplerDocumentationAttribute™
<property name='lescription" class='ptolemy.kernel.util.
ConfigurableAttribute™
<configure>null</configure>
</property>
<property name='author" class='ptolemy.kernel.util.
ConfigurableAttribute'®
<configure>Steve Neuendorffer</configure>
</property>
<property name='Yersion" class='ptolemy.kernel.util.
ConfigurableAttribute™®
<configure>null</configure>
</property>
<property name='port:input" class='ptolemy.kernel.util.
ConfigurableAttribute™

<configure>An input port that accepts tokens of any type.</
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configure>
</property>
<property name='port:falseOutput" class='ptolemy.kernel.util.
ConfigurableAttribute™
<configure>An output port that broadcasts the input token when the
control is false.</configure>
</property>
<property name='port:trueOutput" class='ptolemy.kernel.util.
ConfigurableAttribute'™
<configure>An output port that broadcasts the input token when the
control is true.</configure>
</property>
<property name='port:control" class='ptolemy.kernel.util.
ConfigurableAttribute™®
<configure>An input port that accepts a Boolean token used to
select
which output port (trueOutput or falseOutput) to broadcast.</
configure>
</property>
</property>
<property name='entityId" class='brg.kepler .moml.NamedObjId"
value="arn:1sid:kepler-project.org:actor:54:1"%
</property>
<property name='tlass" class='ptolemy.kernel.util.StringAttribute"
value='ptolemy.actor.lib.BooleanSwitch™
<property name='id" class='ptolemy.kernel.util.StringAttribute"
value='1irn:1sid:kepler-project.org:class:930:1"%
</property>
</property>
<property name='semanticTypeOO" class='brg.kepler.sms.SemanticType"
value="arn:1sid:localhost:onto:1:1#BooleanControlActor™
</property>
<property name='semanticTypell" class='brg.kepler.sms.SemanticType"
value="arn:1sid:localhost:onto:2:1#BooleanControl™
</property>
<property name="location" class='ptolemy.kernel.util.Location"
value="{160.0,,120.0} "
</property>

<port name='tontrol" class='"ptolemy.actor.TypedIOPort™
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<property name='"input" />
<property name='"cardinal" class='ptolemy.kernel.util.
StringAttribute"
value='S0UTH™
</property>
</port>

</entity>

Listagem B.2: Coédigo do Padrao Fzclusive Choice na Especificagao do SGW{C Kepler

B.4 WORKFLOWS CONVERTIDOS UTILIZANDO O MECANISMO
DE TRANSFORMACOES

O workflow ilustrado na figura B.1 foi obtido através do repositério myExperiment que
esta disponibilizado no endereco http://www.myexperiment.org/workflows/991.html.
Suas representagoes apds sua transformacao para os SGW{Cs Taverna, Kepler e VisTrails
(apés passar pela linguagem WISP), s@o ilustradas nas figuras B.2, B.3 e B.4, respectiva-

mente.
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Figura B.1: Workflow Original Taverna
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Figura B.2: Workflow Taverna apds ser Convertido para WISP e Voltar para o Taverna
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Figura B.3: Workflow Taverna apds ser Convertido para WISP e Voltar para o Kepler
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Figura B.4: Workflow Taverna apés ser Convertido para WISP e Voltar para o VisTrails



