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Abstract. This paper presents an approach named RFlow, it aims to facilitate the
management of statistical workflows and to mitigate limitations of statistical
packages with regards to the management of provenance. RFlow is an approach that
allows scientists to use legacy R scripts as meta-workflows enhancing their reuse,
sharing, execution control with support of provenance metadata about the executions
of such workflows.

Resumo. Este trabalho apresenta a abordagem RFlow que facilita o gerenciamento
dos workflows estatisticos e mitiga limitagoes dos sistemas estatisticos no que diz
respeito ao gerenciamento da proveniéncia. RFlow é uma solucdo que permite que os
cientistas (re)utilizem scripts R legados sob a forma de meta-workflows facilitando o
reuso, compartilhamento, controle de execu¢do com apoio da coleta de proveniéncia
sobre as execugoes individualizadas de cada workflow.

1. Introducao

O entrelacamento entre o avanco do processamento de alto desempenho, da manipulacao de
crescentes volumes de dados cientificos e a necessidade de geréncia da proveniéncia em
experimentos cientificos in silico tem contribuido para o aumento sistematico do uso de
workflows cientificos [Mattoso et al. 2009]. A utilizagdo de workflows cientificos com foco
no processamento estatistico também vem crescendo. Estes workflows se caracterizam pela
manipulacdo de grandes volumes de dados e por executarem sofisticadas analises estatisticas
através da incorporagdo de recursos (funcdes, algoritmos e métodos) disponiveis em sistemas
estatisticos (SPSS, SAS, Statistica, Mapple, MathLab, Weka, R, entre outros [Mair e de
Leeuw 2010]). Esses sistemas possuem caracteristicas peculiares; podem ser de codigo aberto
ou proprietarios ou disponibilizarem recursos estatisticos e graficos com distintos graus de
sofisticagdo. No entanto, como caracteristica comum, sua utilizagdo requer solidos
conhecimentos em Estatistica por parte dos usudrios.

O sistema R ¢ um dos mais difundidos na atualidade, sendo amplamente utilizado
tanto nas areas comerciais e cientificas. Ele ¢ capaz de executar desde comandos online até
longos e sofisticados scripts desenvolvidos de modo ad hoc [Crawley 2002]. No entanto,
apresenta uma limitagdo, ele ainda nao dispde de recursos de captura de proveniéncia sobre 0s
processamentos e analises estatisticas realizadas pelos cientistas [Runnalls 2013].

r

O objetivo deste trabalho ¢ apresentar uma abordagem denominada RFlow, que
permite o gerenciamento dos workflows estatisticos e mitiga parte das limitagdes dos sistemas
estatisticos no que diz respeito a auséncia de gerenciamento da proveniéncia. RFlow
encapsula scripts R legados sob a forma de meta-workflows que proporcionam o reuso,
compartilhamento e controle de execucdo com apoio da coleta de proveniéncia sobre as
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execucdes individualizadas de scripts R legados. O conceito meta-workflow indica uma
abstragdo. Ele se materializa sob a forma de um workflow concreto passivel de ser executado
por um sistema gerenciador de workflows cientificos (SGWfC) [Kumar e Wainer 2005]. A
abordagem RFlow auxilia aqueles cientistas que: (7) utilizam scripts R legados como parte dos
seus experimentos in silico; (if) possuem limitados conhecimentos sobre como desenvolver
novos workflows cientificos ou ndo dispdem de recursos nem tempo para refatorar seus scripts
R e; (iii) necessitam dos descritores de proveniéncia para controlar seus experimentos in
silico. A abordagem ndo requer recodificacdo ou alteragdo de codigos-fonte dos scripts R
legados, ela oferece uma alternativa que possibilita a coleta de descritores de proveniéncia
produzidos durante a execucdo de scripts R.

Este artigo estd organizado da seguinte forma: a secdo 2 descreve a fundamentagdo
teorica (caracteristicas e limitagdes do sistema R e apresentacdo dos workflows estatisticos). A
secdo 3 descreve a abordagem e a arquitetura RFlow. A se¢do 4 apresenta um prototipo do
RFLow, um meta-workflow concebido para ser utilizado no sistema Kepler [Ludischer et al,
2006] e um schema de dados OPM-compativel utilizado pelo mecanismo de coleta de
proveniéncia. A secdo 5 apresenta um primeiro estudo de caso na area de Agrobiologia e
discute os resultados iniciais. A se¢do 6 contextualiza a abordagem em relagdo aos trabalhos
relacionados. A se¢do 7 conclui este artigo e apresenta os trabalhos futuros.

2. Fundamentacio Tedrica

Intimeros ramos das Ciéncias Naturais manipulam crescentes volumes de dados. Neste
sentido, diversas areas necessitam utilizar de modo integrado sistemas estatisticos e workflows
cientificos para se beneficiarem da gestdo da proveniéncia dos experimentos cientificos.

2.1 Sistema Estatistico R

O sistema R ¢ um ambiente interativo de programa¢ao maduro e largamente utilizado, que
permite a codificacdo de scripts capazes de executar sofisticados processamentos estatisticos
[Crawley 2002 e Chambers 2008]. R possui codigo aberto e oferece uma ampla gama de
recursos estatisticos (func¢des e métodos para executar modelagem linear e ndo linear, analises
multivariadas, andlises de séries temporais, entre outros), além de uma biblioteca de funcdes
graficas. O sistema ¢ facilmente conectado a diversos tipos de sistemas gerenciadores de
bancos de dados (SGBD), entretanto, apesar do potencial, o sistema ainda ndo possui
facilidades que apoiem a coleta de proveniéncia [Runnalls 2013].

R pode ser associado com diversos SGW{C. Por exemplo, a associag@o entre o R e o
Taverna da-se pelo componente RShell. No Kepler, ela ocorre mediante a construgdo de
workflows que incorporam atores e diretores R-especificos (por exemplo, ReadTable,
RandomNormal, ANOVA, Correlation, LinearModel, RMean, Rmedian, Rquantile, Summary,
Barplot, Boxplot, RExpression, Scatterplot)[Luddscher et al 2006]. No VisTrails ndo estdo
disponiveis modulos R-especificos, a associagdo se da através de codificagdo direta de
modulos em workflows que invocam os recursos estatisticos do sistema R.

2.2. Workflows Estatisticos

Segundo Kumar e Wainer (2005) e Ranabahu et al. (2011), os workflows estatisticos sdo
utilizados para analisar grandes volumes de dados. Os workflows estatisticos sdo codificados
através de linguagens proprias dos sistemas estatisticos sob a forma de complexos scripts. Os
workflows estatisticos sdo geralmente desenvolvidos por cientistas que possuem grande
experiéncia em estatistica e limitada capacidade de programagdo. Por esse motivo, possuem
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um alto custo de desenvolvimento, sdo dominio-especificos e dificeis de serem reutilizados e
compartilhados por terceiros [Kirchkamp 2011]. Atualmente ndo estdo disponiveis na
literatura trabalhos que relacionam proveniéncia, SGWTC e sistemas estatisticos através de
meta-workflows reutilizaveis que encapsulam scripts legados sem a necessidade de alteragdo
em seus codigos-fonte. Na proxima sec¢do, apresentamos uma contribui¢do denominada
abordagem RFlow para ajudar a sanar esta auséncia.

3. A Abordagem RFlow

A abordagem RFlow é caracterizada, segundo os critérios classificatorios da taxonomia
proposta por Cruz et al (2009), como uma arquitetura de captura semi-automatica de
proveniéncia que utiliza mecanismos externos que atuam no nivel do workflow por meio de
técnicas de anotacdo. Neste caso, 0s descritores de proveniéncia séo capturados pelos sistemas
de proveniéncia acoplados ao SGWfC que controlam a execucdo do workflow estatistico. O
beneficio de trabalhar neste nivel reside no fato de que os script R sdo preservados, nao
necessitam ser adaptados ou (re)codificados para se beneficiarem de suporte do mecanismo de
captura de proveniéncia do SGWTfC.

A proveniéncia capturada é de natureza prospectiva e retrospectiva, de baixa
granulosidade e orientada a dados. As vantagens de operar nesse nivel sdo intimeras. E
possivel coletar descritores detalhados sobre as execuc@es individualizadas de cada instancia
do workflow. Os descritores sdo armazenados de modo centralizado em um repositério que
esta desacoplado do sistema de coleta. Estas caracteristicas facilitam a substituicdo de
maodulos da arquitetura.

3.1. Arquitetura RFlow

A Figura 1 apresenta uma representacdo conceitual da arquitetura, das suas camadas e
componentes da RFlow. Através da interface o cientista selecionara o script legado na camada
de sistema estatistico, este sera posteriormente encapsulado na camada do SGWfC por um
meta-workflow genérico que passard a se beneficiar da coleta de proveniéncia associado ao
SGWHIC. Essa etapa € controlada pelos servicos de configuracdo do RFlow que acessam 00
script, fazem a associacdo ao meta-workflow correspondente e associam o0 mecanismo de
captura de proveniéncia. Durante a fase de configuracdo, os descritores de proveniéncia
produzidos pelo usuario, parametros, arquivos de entrada e saida, descritores do experimento
(proveniéncia prospectiva) sdo capturadas pelos médulos publicadores de proveniéncia e
posteriormente armazenados em um repositorio de proveniéncia na camada de persisténcia
representada pelo SGBD.

Apos as configuracdes iniciais, o cientista executa o workflow. Os descritores de
proveniéncia retrospectiva relacionados com a execucdo do script R sdo coletadas pelo
sistema de proveniéncia acoplado ao SGWTC e transferidos para o repositorio. Ao término da
execucgdo do experimento, o0 cientista possuira um repositorio integrado de proveniéncias que
podera ser analisado a posteriori.

Ao considerarmos todo 0 processo, a0 menos duas questdes relacionadas aos meta-
workflows merecem ser discutidas. A primeira diz respeito a necessidade da escolha
condicionada do meta-workflow. Ele deve ser previamente codificado de acordo com o
SGWIC adotado pelo cientista, uma vez que cada SGWfC possui caracteristicas operacionais
peculiares. A outra questdo é a decisdo de utilizar (ou ndo) atividades R-especificas nos meta-
workflows. Mais uma vez, a escolha depende do SGWfC adotado. Alguns SGWfC oferecem
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suporte nativo ao R diretamente na especificacdo das atividades concretas (Kepler), outros
trabalham apenas com suporte a médulos genéricos, servigos Web ou executaveis.

Sistema Estatistico |<—
RFLOW -)[ 3

I
1
1
I
1
Core I_ Script :
Publicadores Plugin | Schemade - legado <«
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
L

Servigos de Configuragdo

@ de proveniéncia | SGWFC | proveniéncia
% Meta-Workflow

Conectores de Mecanismo de . -
Scripts Configuracio [ Sistemade Proveniéncia )

Servigos de Interface

=
Editor de Consultas | Monitorador Repositoriode
Experimentos Proveniéncia

Figura 1 — Arquitetura RFlow, camadas e componentes.
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3.2. Meta-Workflows.

Neste trabalho, o meta-workflow representa uma solucdo genérica usada para encapsular
scripts R legados. Ele atua como um wrapper que encapsula as fungdes estatisticas do script
sob a forma de uma, ou mais, atividades de workflow, permitindo sua execucdo em um
SGWIC com todos os beneficios inerente ao sistema além da captura de proveniéncia. Os
meta-workflows permitem a (re)utilizagdo dos scripts R legados sob a forma de workflows
cientificos sem que seja necessario refatorar ou recodifica-los. A execugdo do meta-workflow
¢ de responsabilidade do SGWTC, assim, se tira proveito de facilidades que estdo ausentes no
sistema R, tais como controle de execucdo, rastreabilidade, reprodutibilidade e
primordialmente a coleta de proveniéncia sobre cada execugao.

3.3. Modulos da RFlow

A Figura 1 apresenta a arquitetura do RFlow de acordo com o estilo camadas [Qin ef al.
2008]. A arquitetura ¢ definida em trés camadas: (i) Core - contém os componentes basicos
para o funcionamento da arquitetura. O Core permite a inser¢do plugins que sdo responsaveis
pela configuracdo da triade meta-workflow, SGWfC e repositorio de proveniéncia. O
componente publicador de proveniéncia prospectiva representa 0s servicos relacionados a
publicacdo de dados de proveniéncia prospectiva. Analogamente, 0 componente publicador
de proveniéncia retrospectiva representa 0s servicos relacionados a publicacdo de
proveniéncia retrospectiva. Estes componentes sdo necessarios devido as naturezas distintas
da proveniéncia que operam no nivel de workflow e que sdo coletadas inicialmente durante a
configuragéo e posteriormente durante a execugao dos workflows. O componente schema de
proveniéncia, define o modelo de dados compativel com especificacdes de proveniéncias
(OPM, PROV, etc), que serd utilizada pela abordagem para armazenar os descritores de
proveniéncia. (ii) Servigos de configura¢do — contém os componentes que sao utilizados para
viabilizar a configuracdo do RFlow. O componente mecanismo de configuragdo ¢é responsavel
por definir qual o SGWIC e o sistema de coleta de proveniéncia que serdo utilizados no
experimento. Os componentes conectores de scripts sdo utilizados para facilitar o processo de
carga dos scripts, e conexao dos sistemas estatisticos e os meta-workflows. (iii) Servigos de
Interface — oferecem ao cientista uma interface Web. Utiliza componentes de editor de
experimentos, permitindo que cientistas cadastrem seus scripts R, meta-workflows e também
descricdes dos experimentos. Os servigos de interface, opcionalmente, poderdo incluir
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atividades de monitoramento e de consulta de proveniéncia. As atividades de monitoramento
permitem que os cientistas acompanhem a execugdo dos seus experimentos. As atividades de
consulta realizam consultas sobre os descritores de proveniéncia capturados ao longo da
configuracdo e execug¢do do experimento. Além destes componentes, outros podem ser
acrescentados na interface de acordo com a necessidade.

4. O Prototipo da Arquitetura RFlow e seus modulos principais

O prototipo RFlow, em desenvolvimento na forma de aplicacdo Web, utiliza a tecnologia Java
EE. O estilo arquitetural utilizado foi o MVC, pois permite melhor separacdo entre a l6gica de
negdcio (camadas Core e de servicos de configuracao) e a légica de apresentacdo (camada de
interface). Além disso, foi utilizado o framework JSF para desenvolver a aplicacdo segundo a
tecnologia Java EE e o servidor de aplicacdo Apache TomCat para executa-la. Com relacéo a
camada de persisténcia, o protdtipo persiste os descritores de proveniéncia prospectiva e
retrospectiva em um banco de dados MySQL EE (versdo 5.5.27). Como SGWfC adotou-se o
Kepler (versdo 2.3) devido a sua estabilidade e principalmente a facilidade de integracdo com
0 sistema R através da utilizacdo de atores genéricos. Adicionalmente, o Kepler permite
acoplar solucbes de coleta de proveniéncia (COMAD, Provenance Recorder ou RWS). O
sistema estatistico utilizado foi o R (versdo 2.15.3).

4.1. Meta-Workflow ExecScript

O meta-workflow ExecScript (Figura 2) é um exemplo simplificado da implementacdo do
conceito no SGWfC Kepler. Ele ¢ composto por atores genéricos do tipo “External
Execution”, que sdo os responsaveis por se comunicarem tanto com os componentes da
interface do RFlow (ChoiceScript.jar) quanto com os demais atores (“Constant” e “File
Reader”). Os atores tipo “External Execution” encapsulam e permitem o reuso dos scripts R
legados sem que seja necessario alterar seus codigos-fonte.

External Linguagem R

SOF Director Execution File Writer trigger

Display

Extarnal

Interface Java Execution2 o

[> "java {ar ChoiceScriptjar"

Trigger

Pravenance Recorder

ImageJ

Figura 2 — Meta-workflow ExecScript codificado para o SGWfC Kepler.

4.2. Modelo de proveniéncia da RFlow

O coletor de proveniéncia utilizado neste protdtipo foi o Provenance Recorder [ Altintas, et al,
2006]. Sua escolha se deve aos seguintes motivos: (1) mecanismo de simples utilizacdo
(representado pelo ator “Provenance Recorder” adicionado ao meta-workflow); (i1) capacidade
de registrar a proveniéncia dos dados de entrada, saida e intermediarios, além das defini¢des
do workflow (diretores, atores, sub-workflows, portas, tokens, script R utilizado) e
informagdes de timestamp relacionadas a sua execucdo. (iil) capacidade para armazenar
proveniéncia de baixa granulosidade e oferecer facilidades de conectividade tanto com
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arquivos XML ou Oracle, MySQL, HSQL); (iv) por fim, o sistema é compativel com a
especificagdo OPM™.

e b #— ] entity * | workflow exec ¥ 4< | assodated data * | portevent  »

R sis iy xalle
JANEI & S Wi i O A Sy ek
i R
R — -1 ! L i
| workflow_change ) parameter > 1 i
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Jactor_stte > >—— 7 yerion tale > 7 diector *

Figura 3 — Modelo de dados da RFlow, adapatado de [Altintas, et al, 2006].

O armazenamento da proveniéncia ¢ local e centralizado (Figura 3). O modelo ¢
OPM-compativel e suas relagdes mapeiam os principais componentes dos workflows
estatisticos (atores, diretores, portas, parametros e o contexto de execugdo). Os descritores de
proveniéncia prospectiva e retrospectiva podem ser consultados através de simples consultas
SQL através dos servigos de interface. O esquema representa trés tipos de informagdo: o
conteudo ou especificacdo de workflows, como essas especificagdes mudam ao longo do
tempo, e os eventos que ocorrem durante a execucao do workflow. A partir da captura de
proveniéncia de dados e eventos que € possivel gerar a re-execucao dos workflows estatisticos
executados. Nas tabelas workflow change, workflow e workflow exec que sdo armazenados
os descritores de proveniéncia que indicam a proveniéncia prospectiva gerada quando ha
alteragdo de parametros, portas, componentes, dados de arquivo, entre outros durante a fase de
configuragao.

5. Estudo de Caso - Workflows estatisticos em Agrobiologia

O estudo de caso adotado ¢ da area de Agrobiologia® e foi avaliado durante Novembro de
2012 até¢ Margo de 2013. Como etapa preliminar, investigou-se um conjunto de workflows
estatisticos do sistema R (n=50). A investigagdo contou com entrevistas técnicas com
cientistas e desenvolvedores, além de inspecao dos codigos-fonte dos scripts R legados.

O script R encapsulado pelo ExecScript diz respeito a andlise de fertilidade do solo.
Essas andlises sdao de importancia econdmica e ecologica, pois € a partir das analises que
serdao feitas as recomendacdes técnicas da adubagdo/calagem nas areas a serem cultivadas. O
script utiliza massas de dados sob a forma de alto nimero de arquivos de entrada (o nimero
de registros varia em fun¢do do tamanho da area avaliada) e emprega uma ampla variedade de
funcdes estatisticas e graficas do R (regressdo linear, andlise multivariada, varidncia,
amostragem, entre outras). O meta-workflow produziu resultados textuais e graficos do script
R legado. Os dados utilizados no estudo de caso sdo de natureza sintética e representam
valores residuais de amostras de material organico coletados em varias amostras de solos

! Este trabalho adotou a especificagio OPM em vez da PROV (www.w3.org/TR/prov-dm/) devido as

limitagdes técnicas impostas pelo Provenance Recorder.

: Até o momento da publicacdo deste trabalho, os scripts R e dados reais dos experimentos em
Agrobiologia se encontravam em processo revisdo/publicagdo, por esse motivo ndo foram expostos nesta
secao.
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dispersas por todo o estado do Rio de Janeiro durante um periodo de 12 meses. Os arquivos
de dados de entrada sdo unicamente identificados e formatados em multi-colunas que
representam as variaveis numéricas dos materiais organicos € o tipo de tratamento aplicado. O
experimento foi executado 30 vezes (com varia¢des nas quantidades e dados dos arquivos de
entrada e parametros de configuracao) em um equipamento com 8 GB de RAM e processador
Intel Core 13.

Gragas aos descritores de proveniéncia coletados durante as (re)execugdes, elaborou-
se um pequeno conjunto de questdes de proveniéncia que até entdo impossiveis de serem
respondidas casos os scripts fossem executados somente no sistema R. Neste protdtipo as
questdes de proveniéncia sdo materializadas sob a forma de consultas SQL que operam sobre
o modelo de proveniéncia descrito na Figura 3. Apesar de ser um prototipo e ainda estar em
fase de desenvolvimento RFlow ¢é capaz de responder as seguintes questdes: (i) Quais os
nomes dos scripts executados pelo pesquisador P/? (i) Quais foram os dados de entrada,
intermediarios e finais produzidos pela execucdo workflow de nome WfI que encapsula o
script Scl que ocorreu no dia 15/03/2013? (iii) Quais as execugdes do script Sc/ foram
finalizadas com mensagens de erro do tipo file not found? (iv) Quem executou o script Sc/ e
qual foi a sua dura¢do?, entre outras.

6. Trabalhos Relacionados

Atualmente existem poucos trabalhos que relacionam proveniéncia, workflows cientificos e
sistemas estatisticos através do uso de meta-workflows reutilizdveis que preservam os scripts
legados sem a necessidade de alteracdo em seus codigos-fonte. Pelo contrario, as alternativas
apontam soluc¢des na diregdo oposta [Higgins 2007]. Por exemplo, o Kepler oferece um
conjunto de atores R-especificos que precisam ser explicitamente modelados sob a forma de
atividades concretas no workflow para que invoquem os recursos do sistema R. Essa
abordagem ndo ¢ tecnologicamente neutra, exige: razoaveis esfor¢os de programacio por
partes dos cientistas e abandono ou substituicao dos scripts.

Uma alternativa que vem ganhando corpo nos ultimos anos ¢ a incorporagdo de
recursos de proveniéncia aos sistemas estatisticos. Silles € Runnalls (2010) e Runnalls (2013)
propde a refatoracao do codigo do sistema R para que incorpore recursos de proveniéncia no
seu motor de execucdo. Eles apresentaram uma variante do R denominada CXXR. O sistema
jé& oferece algum tipo de coleta de proveniéncia retrospectiva sob a forma de logs de execugao.
No entanto, ainda estd em desenvolvimento, opera desacoplado de SGW{C e permanece
compativel com a OPM.. Além disso, ainda ndo oferece solucdes de conectividade via SGBD
para repositorios de proveniéncia. No que se refere ao encapsulamento, Marinho ef al. (2012)
propuseram uma abordagem de geréncia de proveniéncia que captura, armazena a analise, de
modo integrado, os descritores de proveniéncia de workflows executados em ambientes
heterogéneos e distribuidos. Os autores ndo consideram a presenga de meta-workflows nem
apresentam comentarios sobre a utilizagao/integragao de sistemas estatisticos.

7. Conclusao e Trabalhos Futuros

Este trabalho apresentou uma abordagem capaz de reutilizar workflows estatisticos
previamente modelados sob a forma de scripts e ao mesmo tempo tirar proveito da associagao
entre sistemas estatisticos ¢ SGWfC. A abordagem oferece abstragdo na definicdo de
experimentos e novas facilidades na condugao destes experimentos gracas aos mecanismos de
coleta de proveniéncia até entdo indisponivel no Sistema R. As contribuicdes deste trabalho
sdo a definicdo de uma abordagem denominada RFlow e seu prototipo, um meta-workflow
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genérico para o SGW{C Kepler capaz de encapsular scripts R legados e um schema de dados
OPM-compativel cujo propdsito ¢ armazenar os diferentes tipos de proveniéncia. Como
trabalho futuro se amadurecera a arquitetura, dando continuidade ao desenvolvimento dos
moddulos, em especial aos plugins do Core e atualizacdo do schema, tornando-a compativel
com a especificagdo PROV recentemente homologada pelo W3C.
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