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Resumo. Experimentos cientificos modelados como workflows sdo executados por
complexos mecanismos chamados de Sistemas de Geréncia de Workflows (SGWf).
Existem diversos SGWfs com seus pros e contras, porém todos compartilham diversas
caracteristicas como por exemplo, a necessidade de fornecer apoio para os cientis-
tas analisarem seus dados. Os dados de proveniéncia tem um papel importante no
fornecimento das informagoes necessdrias em diferentes etapas experimentais. Desta
forma, o presente trabalho tem como objetivo mapear e caracterizar abordagens que
utilizam uma das quatro ontologias de proveniéncia selecionadas, analisando fatores
como adequabilidade, requisitos de execugdo e arquitetura. Apos o estudo, percebeu-
se que as ontologias de proveniéncia podem ser aplicadas em diferentes etapas do
ciclo de vida do workflow cientifico, mas principalmente na fase de andlise.

1. Introducao

A utilizacao de simulagOes computacionais complexas com o objetivo de apoiar experimentos
em diversos dominios da ciéncia se tornou uma realidade na tltima década [Mattoso et al. 2010,
Atkinson et al. 2017]. Modelar, executar e principalmente analisar o resultado de um experi-
mento cientifico sdo tarefas de realizacdo complexa, especialmente em experimentos compu-
tacionalmente intensivos compostos de diversas atividades (workflows), que manipulam um
grande volume de dados, complexos e nao estruturados, (i.e., big data) [Jagadish et al. 2014].

Existem diversas aplicagdes que ja apoiam as tarefas didrias dos cientistas, principal-
mente no que tange a composi¢ao e a execugdo desses workflows. Os workflows sdo geral-
mente modelados, executados e monitorados por mecanismos complexos chamados Sistemas de
Geréncia de Workflows (SGWT), que apoiam a especificacdo em termos de artefatos executaveis.
De acordo com [Liu et al. 2015], SGWfs bem conhecidos sao o Pegasus, Swift/T, e o SciCu-
mulus. Além dos SGWT, os Scientific Gateways [Karasavvas et al. 2012, Gesing et al. 2018,
Gesing et al. 2017] sdo complexos sistemas de informagdo que visam integrar diversas aborda-
gens existentes que apoiam a composicao e execucao de workflows em ambientes distribuidos
como nuvens, grades computacionais e clusters de computadores. Além dos SGWfTs e dos Sci-
entific Gateways existem solugdes mais pontuais como o SciManager [Ramos et al. 2016], que
apoia as etapas do ciclo de vida do workflow tanto na fase de composi¢do, quanto de execucao,
e analise [Mattoso et al. 2010].

Para que um experimento seja considerado de fato cientifico, o workflow associado a ele
deve ser passivel de reproducio sob as mesmas condi¢des, mesmo que seja executado por tercei-
ros. Desta forma, os descritores associados ao experimento, como por exemplo, sua defini¢ao,
os dados consumidos e os produzidos durante a sua execucdo sdo fundamentais para que o
mesmo seja considerado valido, consistente e ainda, capaz de ser reproduzido por terceiros.
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Esta categoria de descritores denomina-se metadados de proveniéncia [Freire et al. 2008]. To-
das as abordagens anteriormente citadas, além da execu¢do de workflows, capturam metadados
de proveniéncia.

Apesar de representarem um avanco, muitos desses sistemas nao apoiam de forma efe-
tiva a andlise e consulta sobre os dados de proveniéncia capturados [de Oliveira et al. 2018].
Tais consultas e andlises acabam sendo pontuais e dependem de conhecimento prévio do cien-
tista sobre a estrutura do banco de dados de proveniéncia (i.e., schema). 1dealmente, os cien-
tistas deveriam consultar tais dados sem conhecimento prévio do schema do banco de dados e
também inferir conhecimento ndo trivial sobre esses dados.

De forma a minimizar a complexidade na representacdo de dados de proveniéncia bem
como em sua andlise, estruturas ontoldgicas vém se mostrando vidveis. O beneficio do uso de
ontologias na ciéncia e na industria pode ser justificado por sua estrutura hierarquica, composta
por classes e instancias que se relacionam para representar o dominio [Bada et al. 2004]. O
perfil de relacionamento possibilitado por ontologias, além de formalidade, proporciona bom
desempenho quando aplicadas a conjuntos de dados escaldveis, como por exemplo bases de
dados astronOmicas e geoldgicas.

Embasado no exposto, o presente artigo tem como objetivo a constru¢do de um ma-
peamento para analisar fatores arquiteturais e de aplicacdo de ontologias no contexto de pro-
veniéncia de dados cientificos. As pesquisas que compuseram o corpus foram obtidas através
do indexador Web Of Science (https://login.webofknowledge.com) e analisadas de
acordo com dez caracteristicas: tipo de pesquisa, ferramenta aplicada, padrao de proveniéncia,
dominio de aplicagdo, padrao de consulta, tecnologias utilizadas para implementacdo, nivel de
reprodutibilidade do estudo, tipo de arquivo de entrada, tipo de arquivo de saida, e tecnologias
de armazenamento.

O presente artigo se encontra organizado em 4 se¢oes além desta introducdo. Na Secao
2 apresentamos uma breve fundamentagdo tedrica. Na Secdo 3 apresentamos a estrutura do
mapeamento sistematico realizado e na Sec¢ado 4 os resultados obtidos. Finalmente, na Secdo 5
apresentamos a conclusdo desse artigo.

2. Fundamentacao Teérica

Workflows cientificos sdo abstragdes utilizadas para mapear o encadeamento de aplicagcdes
que formam um fluxo coerente e sdo aplicados em diferentes dominios cientificos
[Mattoso et al. 2010]. No contexto da ciéncia podem ser definidos como um conjunto de ati-
vidades conectadas que descrevem um experimento cientifico, e ao contrario de workflows de
negocio, sdo centrados no processo de transformacdo dos dados [Davidson and Freire 2008].
De forma resumida, as etapas do ciclo do vida de um workflow cientifico, podem ser de-
finidas como: [Composicao]: idealizacdo de um workflow para a execugdo de um experi-
mento. [Instanciacao]: processo de preparo para aplicar o workflow a um ambiente e con-
texto. [Execuc¢ao]: execucao do workflow projetado e instanciado, as atividades que compdem
o workflow sdo executadas, produzem dados que sdo reusados por outras atividades dentro do
fluxo. [Andlise]: andlise dos resultados obtidos com a execuc¢do do experimento, pode ser
realizada em tempo de execugdo, i.e., runtime, ou apos a execucao, i.e., post-mortem.

A proveniéncia por sua vez, diz respeito ao historico dos registros de determinado con-
texto, e no que tange ferramentas cientificas estd associada a metadados que justifiquem e
expliquem resultados e etapas de derivacdo [Sheikh et al. 2018, Freire et al. 2008]. Uma ca-
racteristica importante da proveniéncia € o seu nivel de detalhamento, denominado granula-



ridade. A granularidade possibilita maior filtragem e manipulacdo de dados, além de empre-
gar maior flexibilidade a sistemas, visto que é responsavel pela precisdo na especificacdo de
dados/metadados de proveniéncia. Quanto a sua caracterizacdo, a proveniéncia pode ser do
tipo prospectivo ou retrospectivo [Freire et al. 2008]. A provenié€ncia prospectiva se refere aos
metadados da especificacdo do workflow ou da ferramenta, e € definida como a captura da
especificacdo das atividades computacionais correspondentes a etapas que devem ser executa-
das. A proveniéncia retrospectiva por sua vez, diz respeito ao processo de captura de metadados
relacionados ao ambiente e execucdao de um workflow junto aos modulos que compdem o sis-
tema de workflow ou a aplicagdo, que por sua vez justifica determinado conjunto de dados
[Freire et al. 2008].

Dados de proveniéncia podem ser representados em diferentes estruturas, dentre elas
em forma de ontologias. Uma ontologia € definida como um conjunto de conceitos organi-
zados por classes, semanticamente relacionados por componentes denominados propriedades.
Tal caracteristica viabiliza o reuso dos dados, visto o alto nivel de detalhamento possibilitado
por propriedades [Mizoguchi 2004]. Nessa pesquisa foram analisados trabalhos que aplica-
ram as ontologias Open Provenance Model (OPM — https://openprovenance.org/
opm), PROV-O (https://www.w3.0rg/TR/prov-overview/), Dublin Core (DC —
http://dublincore.orqg/) e Provenance Authoring and Versioning (PAV — https:
//pav-ontology.github.io/pav/). Tais ontologias foram selecionadas para o estudo
visto sua ampla utilizacdo no que tange dados de proveniéncia, metadados, e organizacdo do
conhecimento.

3. Mapeamento Sistematico

A execucdo do estudo foi baseada no protocolo descrito na subsecdo a seguir composto por:
Objetivo, Questdo de Pesquisa, Critérios de Andlise, Fonte de Pesquisa, String de Busca, e
Critérios de Selecao [Kitchenham 2004].

3.1. Planejamento e Execucao

A estrutura utilizada para a realizacao do presente mapeamento foi composta por trés modulos,
sendo eles o planejamento, a execucgdo e a andlise de resultados. A respeito da etapa de plane-
jamento, foi utilizado o protocolo a seguir.

Objetivo: Identificar como ontologias sdo utilizadas no contexto de proveniéncia e workflows
cientificos.

Definicao da questao de pesquisa: Tal etapa constou em definir a questdo de pesquisa a ser
respondida, desta forma tem-se que a questdo geral foi definida como: “QP: Quais
os cenarios de aplicacao das ontologias analisadas, no ambito de proveniéncia e
workflows cientificos?”’.

Definicao de critérios de analise: Para que a questao de pesquisa fosse respondida, os estudos
foram analisados de acordo com dez critérios: tipo de pesquisa, ferramenta aplicada,
padrao de proveniéncia, dominio, linguagem de consulta, requisitos de implementagao,
reprodutibilidade do estudo, tipos de arquivo de entrada, tipos de arquivo de saida e
armazenamento de proveniéncia.

Definicao da fonte de pesquisa: Etapa designada a definicdo da base para coleta de dados.
Como resultado da etapa, ficou definida a base Web of Science.

Definicao da string de busca: Etapa destinada a listagem dos termos utilizados para a busca
estudos relacionados ao tema. Desta forma foram selecionados trabalhos que continham
em seu titulo ou resumo os termos “provenance authoring and versioning”, “dublin



core metadata initiative”, “PROV-0”, e “OPM”. Sendo assim foi utilizada a seguinte
string de busca: TITULO:(provenance authoring and versioning) OR TITULO: (prov-o)
OR TITULO: (open provenance model) OR TITULO: (dublin core metadata initiative)
AND TIPOS DE DOCUMENTO: (Article OR Abstract of Published Item OR Book
Chapter).

Definicao de critérios de selecao: Etapa voltada a realizacdo da triagem secundaria, com obje-
tivo de definir critérios de inclusdo e exclusao de pesquisas da amostra. Foram definidos
como critérios de inclusao:

e CII: A pesquisa deve ser escrita em inglés;
e CI2: Os resultados da string de busca devem ser relacionados a problematica da
pesquisa;
Foi definido como critério de exclusao:
e CEl: A pesquisa ndo cumpre pelo menos um critério de inclusao.

A busca dos trabalhos no repositdrio foi realizada em agosto/setembro de 2018 e apds
submeter a string de busca indexador, foram retornadas 21 pesquisas. ApOs filtragem inicial
com base no protocolo, quatro artigos foram eliminados da amostra, e ap6s leitura dos mesmos,
o nimero foi reduzido a 15 artigos significativos. O processo de andlise dos estudos constou
em desenvolver uma estrutura tabular e a partir da leitura identificar determinados itens que a
preencheriam. Apds a andlise, os estudos foram agrupados tendo como padrao a linha do tempo
da publicacdo, desenvolvida de forma crescente. A relagao completa dos trabalhos analisados
estd disponivel em: https://goo.gl/URZRHp.

4. Resultados

Cenario de Aplicacio de Ontologias para Proveniéncia (QP): A partir dos resulta-
dos encontrados, pode-se afirmar que ontologias para proveniéncia podem ser utilizadas
em diferentes etapas do ciclo de vida de um workflow, principalmente nas etapas de
composicao [Hoekstra and Groth 2014, de Oliveira et al. 2012] e anélise [Simmhan et al. 2011,
Simmhan and Barga 2011, Schreiber et al. 2012].  Os beneficios relacionados a fase de
composi¢do, podem ser comprovados, tendo como base a variedade de agentes, atividades
e instancias envolvidos no processo de desenvolvimento de um experimento cientifico, onde
diferentes componentes podem ser equivalentes, possibilitando assim o desenvolvimento de
wokflows variantes. Aplicadas na etapa de andlise, ontologias permitem que mecanismos
de inferéncia sejam agregados no processo de verificacdo dos resultados. Além de forne-
cer informagdes sobre como os dados se relacionam, o que/quem os gerou, suas versoes,
dentre outras caracteristicas, ontologias podem simplificar o processo de entendimento das
transformacodes de dados que ocorrem durante a execucdo do experimento. Isso é possivel
porque além dos dados resultantes, ontologias também possibilitam relacionar os resultados a
metadados e agentes.

Dominio de Aplicacio e Estrutura Aplicada: Apds a avaliagdo notou-se que quando
levada em consideracdo a linha do tempo de publicagdo das pesquisas, existe tendéncia
em tornar as solucOes especificas de dominio. Pesquisas mais recentes [Feng 2013,
Ciccarese et al. 2013, Jing 2015, Wu and Treloa 2015] em sua maioria estdo relacionadas
a solugdes especificas de dominio, enquanto pesquisas mais antigas objetivam docu-
mentar estruturas [Moreau et al. 2011, Groth and Moreau 2011], propor mapeamentos en-
tre estruturas [Miles 2011], e propor/avaliar ferramentas multidominio [Schreiber et al. 2012,
Hoekstra and Groth 2014, Simmhan and Barga 2011].  Existem pesquisas publicadas em



periodos iniciais que também propdem solugdes de dominio  [Simmhan et al. 2011,
Pan et al. 2011], entretanto em menor quantidade quando comparadas a periodos mais recentes.
O motivo para tal especificacdo pode ser justificado pela constante necessidade de sanar pro-
blemas pontuais de dominio, como a normalizacdo de dados heterogéneos advindos de fontes
distintas do dominio geoespacial [Frank and Zander 2016], e acurdcia nos resultados experi-
mentais tratando-se principalmente de bases de dados escaldveis como no caso de bases de
dados astrondmicas [Feng 2013].

Relacionado a ontologia utilizada, levando em consideracdo a ordem cronoldgica das
publicagdes, nota-se que apesar do modelo PROV ser mais robusto e mais recente que o modelo
OPM, e de existir maior volume de solucdes que fazem uso dessa ontologia publicadas em
periodos mais recentes [Jing 2015, Hoekstra and Groth 2014, Wu and Treloa 2015], o modelo
OPM também ¢ utilizado [Pan et al. 2011]. Quanto a ontologia PAV, percebeu-se que além
de ser aplicavel de forma independente de dominio, a mesma pode ser utilizada de forma a
complementar a ontologia PROV. Apesar de agregar muitas vantagens ao aplicar elementos
PAV, uma desvantagem encontrada foi a necessidade de um especialista de dominio, uma vez
que é necessario procedimento de triagem e andlise do dado a ser inserido na estrutura. No
caso da DC, a string de busca aplicada ndo listou pesquisas que abordassem sua aplicabilidade
a proveniéncia fonte de pesquisa utilizada.

Linguagens para Consultas, Implementacio, Armazenamento e Reprodutibi-
lidade: Sobre a metodologia utilizada durante o processo criativo das solucdes,
tem-se que a grande maioria dos estudos analisados ndo explicitam linguagens re-
lacionadas a implementacdo, técnicas de inferéncia ou armazenamento de pro-
veniéncia [Kwasnikowska and Van den Bussche 2008, Miles 2011, Moreau et al. 2011,
Pan et al. 2011, Groth and Moreau 2011, Ciccarese et al. 2013, Hoekstra and Groth 2014,
Wu and Treloa 2015, Moreau et al. 2008, Kwasnikowska et al. 2015], o que pode ser justifi-
cado pelo perfil teérico da grande maioria das pesquisas avaliadas.

Nos casos em que haviam essas informacdes, foram utilizadas no processo de constru¢ao
de consultas para inferéncia, dois tipos distintos de linguagens, a linguagem relacional
SQL [Simmhan and Barga 2011, Simmbhan et al. 2011, Feng 2013, Jing 2015], e a linguagem
baseada em grafos Gremlin [Schreiber et al. 2012]. A partir disso notou-se que o paradigma
de armazenamento da informacdo nao impacta diretamente no uso das estruturas no contexto
da proveniéncia, uma vez que os recursos utilizados nestas pesquisas variam entre os tipos de
armazenamento e linguagem de consulta.

No tipo de pesquisa e informacdes sobre linguagens de programacao,
consulta e armazenamento, tem-se que quase 50% ndo forneciam este tipo
de informagao [Pan et al. 2011, Groth and Moreau 2011, Ciccarese et al. 2013,
Hoekstra and Groth 2014, Wu and Treloa 2015]. As linguagens utilizadas para implementacdo
foram Java, C e .NET [Simmhan and Barga 2011, Simmhan et al. 2011, Feng 2013, Jing 2015].

Input e Output: No que tange informacdes de entrada e saida das
ferramentas  identificadas no  estudo, tem-se a utilizacdo dos  formatos
XML [Simmhan and Barga 2011, Groth and Moreau 2011, Feng 2013, Ciccarese et al. 2013,
Jing 2015, Hoekstra and Groth 2014], CSV [Simmhan et al. 2011] e RDF [Feng 2013,
Ciccarese et al. 2013, Hoekstra and Groth 2014]. De forma anéloga aos outros itens avaliados



no mapeamento, nem todas as pesquisas possuiam informac¢des dessa natureza, tendo em vista
o perfil da pesquisa. Levando em consideracdo trabalhos que explicitavam tais caracteristicas,
tem-se que o formato XML teve predominincia tanto em arquivos de entrada quanto saida,
o que pode ser justificado pela portabilidade fornecida pelo formato, estrutura e nivel de
detalhamento da informacao disposta em arquivos que fazem uso de tal extensao.

5. Conclusao

Este artigo descreve um mapeamento sistemdtico de ontologias para proveniéncia. Sua
contribui¢do cientifica baseada no planejamento do protocolo € relacionada aos resultados do
mapeamento e na resposta da questdo de pesquisa. ApOs o levantamento possibilitado pela
aplicacao de uma string de busca composta por quatro estruturas ontoldgicas a base de dados
Web of Science, a qual retornou pesquisas relacionadas a apenas trés ontologias (OPM, PROV
e PAV). Foram classificados, analisados e comparados 15 artigos representativos.

Percebeu-se que a quantidade de pesquisas tedricas sobressaem pesquisas experimen-
tais, e que existem diversas propostas de mapeamento entre estruturas do tipo OPM e PROV.
Conclui-se também que € possivel tornar a ontologia PROV mais robusta, fazendo uso da on-
tologia PAV. Quando levados em consideracdao o ciclo de vida de workflows e as etapas de
composi¢do e andlise, tem-se que a maioria das solu¢des desenvolvidas aplicam ontologias na
fase de andlise, e que o processo de definicdo da ontologia a ser utilizada, deve ser avaliada
levando em consideracao por exemplo, a natureza do problema a ser resolvido.

Nota-se ainda que informacdes relacionadas as caracteristicas analisadas nao sao descri-
tas nas pesquisas analisadas, o que impacta de forma direta ou indireta na reprodutibilidade dos
estudos. Percebeu-se que o uso de ontologias pode agregar diversas vantagens a experimentacao
cientifica principalmente em cenarios heterogéneos. Isso porque através do relacionamento de
elementos proporcionados por ontologias, faz-se possivel por exemplo, a manipulacdo de dados
de entrada e saida de diferentes tipos e por diferentes médulos, independente da etapa do ciclo
de vida do workflow, possibilitando a orquestracdo de servigos compativeis aos dados. Outra
vantagem esté relacionada ao nivel de granularidade de metadados de proveniéncia. Tal be-
neficio pode ser justificado pelos padrdes de propriedades e elementos propostos por diferentes
tipos de ontologia, que podem ser mais simplificados como o padrao OPM, e mais robustos
como a ontologia PROV-0O, que pode relacionar dados ainda mais especificos quando agregada
a ontologia PAV, que adiciona metadados de proveni€ncia autoria e versionamento ao contexto.
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