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Abstract. Specifying workflows that implement scientific experiments using scripts
is challenging, mainly because multiple programs can implement each step of the
experiment. Setting programs inadequately can cause inconsistencies due to in-
compatibility of formats, dependencies, etc. Furthermore, even if a script is well
specified and adequately executed, analyzing the data produced without knowledge
about the experiment’s domain terms and how it was specified can become challen-
ging. In this paper, we present the MAESTRO approach, which is based on onto-
logies and provenance data to help the composition and analysis of the workflow
implemented as a script. The MAESTRO approach combines Experiment Lines and
domain data concepts and uses reasoners to specify a script and support analytical
queries. MAESTRO was evaluated through a feasibility study in the bioinformatics
domain, and the results were promising.

Resumo. Especificar workflows que implementam experimentos cientificos por
meio de scripts é uma tarefa desafiadora principalmente porque cada etapa do
experimento pode ser implementada por miiltiplos programas. Uma escolha ina-
dequada de programas pode causar inconsisténcias devido a incompatibilidade de
formatos, dependéncias, etc. Ademais, mesmo que um script seja bem especifi-
cado e devidamente executado, analisar os dados produzidos sem que tenhamos
conhecimento acerca dos termos do dominio do experimento e como ele foi es-
pecificado pode se tornar um desafio. No presente artigo apresentamos a abor-
dagem MAESTRO que é baseada em ontologias e dados proveniéncia para auxi-
liar a composicdo e andlise do workflow implementado como script. A abordagem
MAESTRO combina o conceito de Linha de Experimento e dados de dominio, e uti-
liza reasoners para especificar um script e apoiar consultas analiticas. A MAESTRO
foi avaliada por meio de um estudo de viabilidade na drea de bioinformdtica e os
resultados se mostraram promissores.

1. Introducao

Muitos experimentos em Ci€ncia Computacional e Engenharia (CSE, de Computer Science
and Engineering) sao baseados em simulagdes computacionais de larga escala, que frequente-
mente requerem recursos de Computagdo de Alto Desempenho (HPC, de High-Performance
Computing) para produzir resultados em um tempo aceitdvel [Gil et al. 2007]. Os Workflows
Cientificos (a partir de agora referidos apenas como “workflows”) sao uma abstracao capaz de
representar esses experimentos. Os workflows de CSE sdo intensivos na producdo de dados
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e podem ser definidos como um conjunto de transformagdes de dados e suas dependéncias.
Eles sdo tradicionalmente especificados e executados usando Sistemas de Geréncia de Work-
Sflows (SGWfs), que oferecem uma gama de recursos para auxiliar na composicao, execucao
e monitoramento (e.g., Pegasus [Deelman et al. 2005]). No entanto, nos ultimos anos, tem
sido observado um aumento no uso de linguagens de script (e.g., Python) para especificar
e executar os workflows [Barba et al. 2021]. Esse aumento se deve, em parte, a disponibili-
dade de bibliotecas que permitem a execugdo paralela dos scripts em ambientes HPC, como
o Dask [Crist 2016].

Embora um script ofereca maior flexibilidade para o usuéario especificar o workflow
(com estruturas condicionais, de repeti¢do, etc.) [Wang and Peng 2019], ele representa ape-
nas um workflow isolado e ndo necessariamente o experimento como um todo. Experimentos
cientificos podem envolver a composi¢do, execugdo e analise de multiplos workflows, nos
quais o usudrio explora diferentes transformacgdes de dados, programas e parametros até que
seja possivel confirmar ou refutar sua hipétese cientifica. Portanto, a representacdo de um
experimento requer um nivel de abstra¢do mais elevado do que o oferecido por um Unico
script [Dias et al. 2020a, Dias et al. 2019], a fim de possibilitar a representacdo de todas as
escolhas possiveis que o usudrio pode fazer. Dessa forma, torna-se imperativa a possibilidade
de representar o experimento em diferentes niveis de abstracdo, permitindo que o usudrio de-
rive workflows concretos, ou seja, 0s scripts que possam ser executados, a partir de uma série
de escolhas de transformacdes de dados, parametros, etc. Os workflows concretos sdo entao
executados, e a execucdo de cada programa pode gerar n tarefas que podem ser executadas
em paralelo (e.g., usando a biblioteca Dask), consumindo um subconjunto dos dados. Além
disso, € fundamental que essas escolhas sejam guiadas por termos especificos do dominio do
experimento, e.g., biologia computacional.

Tomemos como exemplo o experimento simplificado ilustrado na Figura 1, da 4rea
de bioinformatica com seus multiplos niveis de abstragdo. O experimento consiste em trés
transformacdes de dados: A, B e C'. Cada transformagao esta relacionada a um conceito es-
pecifico do dominio do experimento, e.g., Alinhamento Miiltiplo de Sequéncias. Além disso,
essas transformacdes podem ser implementadas por mais de um programa. Por exemplo, a
transformacdo A pode ser implementada pelos programas A; e A,. Algumas transformagdes
também podem ser opcionais, como no caso da transformagdo B (representada com uma li-
nha pontilhada). O usudrio tem a liberdade de escolher quais programas deseja executar para
implementar cada transformacao, resultando em uma representacdo concreta do workflow,
i.e., um script que invoca os programas A;, By e C';. Essa representacdo € entdo executada
pelo interpretador e os programas podem ser executados em paralelo em recursos computa-
cionais, como as tarefas A, Ao e Ajs.

Diversas abordagens ja oferecem apoio para a composi¢ao e andlise de experimen-
tos cientificos em multiplos niveis de abstracdo, porém a maioria delas € baseada no uso
de SGWfs [Gil et al. 2010, Gil 2013, Marinho et al. 2017, Lamprecht et al. 2021] ou conver-
tem um script em uma especificacdo compativel com um SGWf{ [Baranowski et al. 2012,
Carvalho et al. 2017]. Mesmo quando as abordagens permitem o uso de niveis de
abstracdo para especificar workflows implementados como scripts [Ristov et al. 2021,
Filgueira et al. 2020], ainda ha lacunas no que diz respeito a andlise dos resultados do
experimento. Durante a execu¢do do script é necessario coletar os dados de pro-
veniéncia [Freire et al. 2008] para permitir a analise, a posteriori ou em tempo de execucao,
e garantir a reprodutibilidade. Essa captura de dados ja € realizada por bibliotecas como
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Figura 1. Representagao do experimento em multiplos niveis de abstragao.

a Df-Analyzer [Silva et al. 2020], porém os dados de proveniéncia estdo desconectados dos
demais niveis de abstracdo do experimento e nao estao associados aos termos do dominio.

Portanto, o presente artigo propde a associacdo de uma ontologia [Guarino 1997]
e dados de proveniéncia a representacdo abstrata do experimento por meio da abordagem
MAESTRO, visando apoiar a composi¢ao e a andlise de experimentos implementados como
scripts. A MAESTRO utiliza uma ontologia que modela o conceito de Linha de Experi-
mento [Marinho et al. 2017] para representar experimentos cientificos em multiplos niveis
de abstracdo, abrangendo os principais conceitos e axiomas relacionados. Os usudrios
tém a possibilidade de especializar a ontologia por meio da associacdo com ontologias de
dominio existentes, permitindo a utilizagdo de termos especificos de um determinado dominio
[Babalou and Konig-Ries 2020]. A partir de inferéncia nessa ontologia, € possivel derivar os
scripts por meio de uma API. Os scripts derivados sao automaticamente instrumentados para
que os dados de proveniéncia sejam automaticamente capturados usando a biblioteca Df-
Analyzer. Ao final da execu¢do dos scripts, o usudrio pode consultar uma base que integra os
dados de proveniéncia e os conceitos da ontologia. A MAESTRO foi avaliada por meio de um
estudo de viabilidade com um experimento de geracdo de arvores filogenéticas no dominio
da bioinformatica [Dias et al. 2020b] e os resultados obtidos foram promissores, visto que a
partir de uma tnica especificacdo abstrata foi possivel gerar 30 scripts diferentes. Este artigo
estd organizado em quatro secoes, além da Introducdo. A Secdo 2 apresenta o referencial
tedrico e discute trabalhos relacionados. A Se¢ado 3 detalha a abordagem MAESTRO. A Sec¢do
4 descreve o estudo de viabilidade realizado. Por fim, a Secao 5 conclui o artigo.

2. Referencial Teorico e Trabalhos Relacionados

2.1. Linhas de Experimento

Uma Linha de Experimento (LE) [Marinho et al. 2017] € uma abstracdo que permite re-
presentar as transformacdes de dados de um experimento cientifico em um nivel alto de
abstracdo. A LE ¢ fundamentada em trés conceitos principais: (i) Variabilidade, (ii) Op-
cionalidade e (iii) Derivacdao. A Variabilidade esta relacionada as diferentes formas pelas
quais uma transformacido de dados pode ser implementada. Uma transformacgdo € consi-
derada um Ponto de Varia¢do quando pode ser implementada por dois ou mais programas
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diferentes. Caso contrario, a transformacao € classificada como Invariante. Na Figura 1, a
transformacdo A e C' sdo pontos de variagdo, enquanto B é invariante. A Opcionalidade
refere-se a caracteristica de uma transformacgdo de dados que pode estar presente ou ausente
nos scripts criados a partir da representacdo abstrata. Na Figura 1, a transformacgdo B € op-
cional, enquanto A e C s@o obrigatérias. Por fim, a Derivacdo é o processo de criar scripts a
partir de uma defini¢do abstrata do experimento e das escolhas feitas pelos usuarios nos pon-
tos de variacao e opcionalidades. Além disso, a LE se baseia em uma representagado algébrica,
i.e., cada transformacgdo de dados consome uma rela¢do e produz uma relagdo. Cada uma das
relagdes é composta por multiplos atributos que estdo associados aos parametros de entrada
e saida de cada programa do script.

Embora uma LE seja capaz de derivar diversos workflows implementados como
scripts, na abstragc@o original de LEs, ndo h4 nenhuma associagdo das transformacdes de
dados com dados de proveniéncia, metadados ou terminologia especifica do dominio do ex-
perimento, como os métodos ou operagdes de um dominio aos quais as transformacdes de
dados da LE estdo associadas. Por exemplo, a transformagao A na Figura 1 esta relacionada
ao conceito de Alinhamento Muiltiplo de Sequéncias da bioinformética, mas essa associacao
ndo era prevista na proposta da LE. Apenas adicionar um conjunto de metadados e/ou uma
descricdo textual nas transformacdes no nivel abstrato poderia fornecer mais informacdes so-
bre a LE. No entanto, o uso de texto livre limita as buscas e resulta na falta de padronizacao
dos termos, uma vez que cada usudrio pode descrever uma transformacao de maneiras dife-
rentes. Além disso, metadados sem navegacao ou inferéncia dificultam as consultas e analises
a posteriori. Uma maneira de contornar as limitacOes supracitadas é por meio do acopla-
mento do conceito de LEs com ontologias, que sdo capazes de fornecer uma estrutura para
a modelagem de conhecimento. O acoplamento com ontologias permite associar metadados,
terminologia do dominio e informagdes importantes as transformacdes de dados da LE. A
seguir, apresentamos a uma breve descri¢do da ontologia utilizada nesse contexto.

2.2. OntoExpLine: uma Ontologia para Representaciao de Linhas de Experimento

A OntoExpLine [Dias et al. 2020a] é uma ontologia que se baseia no conceito de LE
e tem como objetivo auxiliar o processo de composicao e andlise de experimentos ci-
entificos que sdo executados por meio de scripts. Essa ontologia foi projetada para com-
binar os conceitos das LEs com outras ontologias existentes, incluindo: (i) a Ontolo-
gia ProvONE (https://shre.ink/Q110), que representa os conceitos de workflows
e proveniéncia, (ii) o Dublin Core Metadata Initiative (DCMI) e seus metadados associ-
ados, e (ili) uma ontologia para representar conceitos de um dominio ou tarefas de um
dominio. No contexto da avaliagcdo realizada neste artigo, foi utilizada a ontologia EDAM
(http://edamontology.org/), que € uma ontologia utilizada para representar analise
de dados no dominio da bioinformética. A integracdo de multiplas ontologias foi validada
com o CoMerger [Babalou and Konig-Ries 2020]. As subontologias que compdem a On-
toExpLine podem ser classificadas como Mandatérias e Opcionais, € um fragmento de sua
estrutura é apresentado na Figura 2.

A subontologia ProvONE desempenha um papel mandatorio na OntoExpLine ao de-
finir os conceitos relacionados aos workflows (representados como scripts) que sao gerados
durante o processo de derivacdo. Essa subontologia consiste em 15 classes e 23 proprieda-
des. Os conceitos do ProvONE sao utilizados para representar datasets, execugoes do script,
e programas que podem ser invocados pelos scripts. Além disso, foram modeladas restri¢oes
na ProvONE para representar a compatibilidade de parametros de programas que podem ser
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Figura 2. Fragmento da estrutura da OntoExpLine.
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utilizados no script. Essa compatibilidade é fundamental para o processo de derivacao por
meio da ontologia. Além disso, os trechos de cédigo utilizados para executar um programa
ou func¢do especifica também sao representados na ontologia.

Por outro lado, a subontologia EDAM € opcional na OntoExpLine. Isso significa que
ela pode ser substituida por outras ontologias que representem andlise de dados em dominio,
contanto que essas ontologias contenham conceitos que representem operagoes/termos rele-
vantes para o dominio do experimento. Essas operacdes estdo associadas as transformagdes
presentes na LE e, consequentemente, aos programas/funcdes que compdem o script apéds a
derivacdo. Por sua vez, a subontologia DCMI € opcional e € utilizada para fornecer apoio
na descoberta de recursos na Web, representando metadados. A DCMI é composta por 15
classes, permitindo a representacio de autores, colaboradores, formatos, descri¢des e outros,
relacionando-os a outros conceitos [Weibel and Koch 2000]. A documentagdo detalhada da
OntoExpLine pode ser obtida em sua pagina no GitHub!.

2.3. Biblioteca para Captura de Proveniéncia em Scripts

Existem diversas bibliotecas que permitem a captura de proveniéncia em scripts. Nesse tra-
balho, optamos por utilizar a biblioteca DfAnalyzer [Silva et al. 2020], que oferece recursos
de monitoramento, depuracdo e andlise de script em tempo de execugdo. Ela é capaz de
capturar dados de proveniéncia presentes ndo apenas no script, mas também em arquivos,
além de permitir o processamento de consultas durante a execucao do script. A DfAnalyzer
€ agnostica em relacdo a linguagem de programagdo, o que significa que os usudrios podem
utilizd-la em seus scripts independentemente da linguagem de programacao. Para isso, a bi-
blioteca disponibiliza um conjunto de servicos RESTful para a captura de proveniéncia. A
DfAnalyzer difere das solugdes existentes para analise de dados de proveniéncia em scripts,
que geralmente estdo vinculadas a uma linguagem de programacdo especifica.

A DfAnalyzer captura dois tipos de dados de proveniéncia: (i) proveniéncia prospec-
tiva e (ii) proveniéncia retrospectiva [Freire et al. 2008]. A proveniéncia prospectiva refere-
se a especificacdo do experimento em um nivel abstrato e aos scripts derivados. Ja a pro-
veniéncia retrospectiva representa os resultados gerados com a execuc¢do dos scripts, bem
como dados do ambiente, efc. Para capturar esses dados de proveniéncia, 0 usudrio precisa
instrumentar o codigo, especificando no script quais transformacgdes serdo capturadas, quais

"https://github.com/UFFeScience/OntoExpLine
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dados de entrada e saida sdo associados a cada transformacdo e em que ponto do c6digo uma
transformacao € iniciada e concluida. Essa instrumentagao é realizada por meio das chamadas
a API RESTful, conforme exemplificado na Figura 3.

O script apresentado na Figura 3 representa um workflow com apenas uma
transformacao cujo objetivo € somar o valor de duas varidveis (linhas 11, 12 e 19). O res-
tante do script € utilizado para definir as transformacdes e os dados de proveniéncia que
serdo capturados. Na linha 3, a transformacao ExecutarSoma € definida. Cada transformacao
para a DfAnalyzer consome uma relacdo (pardmetros de entrada) e gera uma nova relacao
(parametros de saida), similarmente a0 modelo seguido pela LE. Cada relacdo possui um
conjunto de atributos com tipos definidos. A relacdo de entrada (iExecutarSoma) possui dois
atributos (PRIMEIRO _NUMERO e SEGUNDO _NUMERO) e a relacdo de saida (oExecutar-
Soma) possui um atributo (RESULTADO_SOMA). Uma vez que a proveniéncia prospectiva é
definida, o usudrio precisa especificar os pontos de captura para a proveni€ncia retrospectiva
(i.e., relativa a execuc¢do). Nas linhas 14, 15 e 16, o usudrio define que uma tarefa chamada
ExecutarSoma sera executada, recebendo como entrada os valores das variaveis NUMERO_1
e NUMERO_2, que sao carregados nos atributos da relagdo iExecutarSoma definida anterior-
mente. Na linha 17, o usudrio define o inicio da execugao da transformacao (ou seja, a soma
propriamente dita) e, na linha 23, define o seu término. Isso permite que a Df Analyzer cap-
ture o tempo de execugdo da transformagao. Ao final da execugdo da transformagao, a relagao
de saida € atualizada com o valor da soma dos dois ndmeros. E importante destacar que o
processo de instrumentacdo do script ndo € uma etapa trivial e, atualmente, € realizado ma-
nualmente pelo usudrio. A proposta deste artigo € que, por meio da abordagem apresentada,
um script derivado de uma LE seja automaticamente instrumentado, permitindo a captura
automadtica da proveniéncia pela Df Analyzer.

dataflow_tag
dflow (dataflow_tag)
transfl ( )
transfl_input ( , SetType.INPUT, [ ( ,
AttributeType.NUMERIC), ( , AttributeType.NUMERIC)])
transfl_output ( , SetType.OUTPUT, [ ( , AttributeType.NUMERIC)])
transfl ([transfl_input, transfl_outputl])
dflow (transfl)
dflow 0

NUMERO_1
NUMERO_2

taskl (1, dataflow_tag, )

taskl_input ( , ( [NUMERO_1, NUMERO_21)1)
taskl (taskl_input)

taskl ()

RESULTADO_SOMA = NUMERO_1 + NUMERO_2

taskl_output ( , ( [RESULTADO_SOMA])1)

taskl (taskl_output)
taskl ()

Figura 3. Exemplo de instrumentacao de um script com a DfAnalyzer.

2.4. Trabalhos Relacionados

A utilizagdo de multiplos niveis de abstracao para representacdo de experimentos cientificos
nao é uma proposta recente [Gannon et al. 2007]. No entanto, a grande maioria das abor-
dagens € baseada na utilizacdo de SGWfs. [Marinho et al. 2017] utilizam LEs para deri-
var workflows no SGWf VisTrails. A abordagem proposta por Marinho et al. permite a
verificacdo de compatibilidade entre transformacdes de dados e os programas que as im-
plementam, mas nao possui conceitos do dominio associados, i.e., 0 usudrio deve conhe-
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cer a modelagem da base de proveniéncia para realizar consultas analiticas diretamente em
SQL. [Gil et al. 2010] e [Gil 2013] propdem uma abordagem baseada em ontologias para
representacio de workflows em um nivel abstrato e seu posterior mapeamento para um work-
flow concreto no SGW{C Pegasus. Apesar de representar um avango € permitir consultas
associadas a termos do dominio, essas abordagens nao associam dados da ontologia com
dados de proveniéncia, limitando assim a capacidade analitica.

Por outro lado, a composicdo e andlise de experimentos que sdo executados por
meio de scripts ainda carecem de solucdes. Apesar de solucdes como as propostas por
[Baranowski et al. 2012, Carvalho et al. 2017] permitirem que scripts se beneficiem das
solucdes implementadas em SGWfs (ja que convertem scripts para linguagens de SGWfs),
ainda apresentam limitagdes, uma vez que nem todas as estruturas de linguagem presentes
em um script podem ser mapeadas para todos os SGWfs (e.g., loops). Algumas abordagens
j4 focam em prover niveis de abstragdo para representar um experimento que serd executado
via scripts. [Ristov et al. 2021] e [Filgueira et al. 2020] propdem arcabougos que permitem
ao usudrio representar seu experimento em um nivel abstrato e mapeda-lo para um script. No
entanto, diferentemente da MAESTRO, essas abordagens ndo provém capacidades de andlise
dos resultados, pois ndo coletam dados de proveniéncia da execu¢@o, nao permitindo assim
uma integracao da proveni€ncia com a representacao abstrata do experimento.

Apesar de especializar o modelo PROV, a subontologia ProvONE utilizada na On-
toExpLine nao foca na especificacdo de recursos (e.g., scripts ou programas). Dessa
forma, abordagens como OWL-S [Martin et al. 2004], METEOR-S [Patil et al. 2004] ou
WSMO [De Bruijn et al. 2005] adicionariam beneficios no processo de especificacao no con-
texto da OntoExpLine assim como na derivagao da especificacdo feita em LE, uma vez que
tais abordagens visam descrever aspectos semanticos de recursos (e.g., scripts € programas),
permitindo sua invocacao, interoperabilidade e descoberta.

3. Abordagem Proposta: MAESTRO

A MAESTRO € uma abordagem baseada no acoplamento de ontologias, LEs e dados de pro-
veniéncia com o objetivo de oferecer apoio ao usudrio nas etapas de composicdo, derivacao
e andlise de experimentos cientificos executados por meio de scripts. A arquitetura da
MAESTRO € apresentada na Figura 4, e é composta de seis componentes principais: (1) API,
(i1) Mecanismo de Derivacao, (ii1) Ontologia OntoExpLine, (iv) Mecanismo de Consulta, (v)
Mecanismo de Proveniéncia e (vi) Base de Proveniéncia.

A API MAESTRO fornece detalhes sobre as operacdes que os usudrios podem realizar
para modelar seus experimentos, derivar scripts e realizar consultas que integram dados de
proveniéncia e conceitos da ontologia. A API aceita requisicdes dos usudrios em seus end-
points e retorna respostas de confirmacao, utilizando cédigos de resposta HTTP convencio-
nais para indicar o sucesso ou falha de uma solicitagcdo. Essas respostas podem também conter
dados no formato JSON. Todas as solicitacdes para a API devem ser feitas através de uma co-
nexao HTTP ou utilizando a biblioteca Python chamada MAESTRO_1ib_Python. Para cada
endpoint, o usudrio pode fazer chamadas a API com seus proprios parametros. Por exemplo, a
Figura 5 ilustra o uso da biblioteca MAESTRO_1 ib_Python para realizar as seguintes acoes:
selecionar uma ontologia (linha 1), escolher uma opera¢do do dominio (linha 2), especificar
parametros de entrada e saida da transformacdo (linhas 4 a 9), definir relagdes de entrada e
saida da transformacdo (linhas 11 e 12), registrar um programa ou func¢do (linha 13) e criar
a transformacao de dados chamada validation, que € implementada pelo programa/funcao
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Figura 4. Arquitetura da MAESTRO.

remove_pipe e esté associada a operacao do dominio Sequence_quality_control da EDAM.

maestro_lib_python
ontoexpline = get_ontology( ). load()
op_validation = domainOperation(ontoexpline, )
sequences_input = createAttribute(ontoexpline, )
sequences_port createPort{ontoexpline, )
sequences_validated = createAttribute(ontoexpline, )
sequences_validated_port createPort{ontoexpline, )
rel_input_validation = createRelation(ontoexpline, )
rel_output_validation createRelation(ontoexpline, )
associatePortAtt(sequences_validated_port, sequences_validated)
associateRelationAtt(rel_input_validation, [sequences_inputl)
associateRelationAtt(rel_output_validation, [sequences_validated])

remove_pipe = createProgram(ontoexpline, , op_validation, )
associateProgramPort(remove_pipe, [sequences_port], [sequences_validated_port])
aa = createActivity(ontoexpline, , op_validation, [rel_input_validation],

[rel_output_validation], False, [remove_pipel, True)

Figura 5. Exemplo de uso da APl MAESTRO.

O Mecanismo de Derivagdo tem a responsabilidade de receber uma especificacao de
um workflow e realizar a inferéncia na OntoExpLine utilizando o reasoner Pellet para derivar
um script executdvel. Ao considerar as escolhas de programas ou funcdes para implemen-
tar as transformacgdes de dados na LE, o mecanismo verifica as dependéncias de dados entre
esses programas ou fungdes. No caso de existir uma dependéncia entre dois programas p;
e pj, 0 mecanismo verifica se a relagdo de entrada de p; € um subconjunto da relagido de
saida de p;, i.e., se os parametros de entrada de p; foram produzidos pelo programa p; in-
vocado imediatamente antes no script. Adicionalmente, o mecanismo adiciona automatica-
mente as marcagdes no script para que os dados de proveniéncia sejam capturados durante
a sua execucdo pelo Mecanismo de Proveniéncia. Na versao atual, a MAESTRO realiza a
instrumentagdo exclusivamente para a biblioteca DfAnalyzer. E importante ressaltar que
todos os nomes de transformacdes, atributos e relagdes anotados para a DfAnalyzer (simi-
lares a Figura 3) sdo exatamente os mesmos que constam na OntoExpLine, o que permite a
integracdo da Base de Proveniéncia com a ontologia. Finalmente, o Mecanismo de Consulta
permite que o usudrio especifique uma consulta capaz de integrar os dados de proveniéncia
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capturados pelo mecanismo de proveniéncia e os termos da ontologia. O usudrio submete essa
consulta via API da MAESTRO. A MAESTRO se encontra em processo de disponibilizacao e
podera ser acessada em seu repositorio?.

4. Estudo de Viabilidade

Com o objetivo de realizar uma avaliagdo qualitativa da MAESTRO, conduzimos em conjunto
com especialistas da area de bioinformatica um estudo de viabilidade baseado em um expe-
rimento real de andlise de arvores filogenéticas para o estudo de protozodrios que infectam
seres humanos. Em especial, utilizamos dados de diferentes espécies de parasita que cau-
sam a maldria em humanos obtidos na base do NCBI®. Nesta seciio, descreveremos como
o experimento foi modelado na MAESTRO pelos especialistas e ilustraremos o processo de
derivacdo e consulta sobre os dados de proveniéncia e os conceitos da ontologia.

O experimento escolhido como estudo de caso tem como objetivo construir arvores
filogenéticas comparando centenas de genomas diferentes de parasitas que causam maldria.
A LE a ser modelada (Figura 6) € composta por cinco transformacgdes de dados, sendo duas
delas pontos de variacdo e uma opcional: (i) Formata¢do da Entrada, implementada por um
script Python desenvolvido pelos especialistas, (ii) Alinhamento multiplo de sequéncia, que
pode ser implementada pelos programas MAFFT e ClustalW, (iii) Conversao de formato,
implementada pelo programa Readseq e com execugdo opcional, (iv) Modelo evolutivo, im-
plementada pelo programa ModelGenerator e (v) Geracdo da arvore, implementada pelos
programas RAXML e MrBayes.

Formatagdo da Entrada Alinhamento de Sequéncias | Converséo de Formato I Modelo Evolutivo Geragdo da Arvore

arpa.py @ python MAFFT ClustalW | ReadSeq I Modelgenerator

Figura 6. LE que representa o experimento de geracao de arvores filogenéticas.

h 4

A partir da LE modelada, pretende-se derivar dois scripts que representam dois work-
flows concretos distintos, de acordo com as configuracOes apresentadas na Tabela 1. Na
Derivacao #1, a transformacdo de Conversdo de Formato foi removida e os programas
ClustalW e RAXxML foram escolhidos para executar as transformacdes de Alinhamento de
Sequéncias e Geracdo da Arvore, respectivamente. Ja na Derivacio #2, a transformagio de
Conversdo de Formato, implementada pelo programa ReadSeq, foi mantida, e os progra-
mas MAFFT e MrBayes foram escolhidos para executar as transformacgdes de Alinhamento
de Sequéncias e Geragdo da Arvore, respectivamente. E importante ressaltar que, para que o
MAFFT funcione em conjunto com o MrBayes, a etapa de conversio de formato é mandatéria
para garantir a compatibilidade. Essa informacgdo se encontra representada na OntoExpLine.

De forma a especificar a LE, o primeiro passo foi definir quais sio as transformacgdes
que fardo parte da mesma, quais operacdes do dominio cada transformacdo estd asso-
ciada, que programas implementam quais operagdes, qual relacdo a transformacio con-
some e qual relacdo ela produz. Um exemplo dessa composicdo € apresentado na Fi-
gura 5 onde a transformacdo Validation se encontra associada a operacdo do dominio
Sequencing_quality_control e consome a relacdo de entrada que possui o atributo IN-

PUT_SEQUENCE. Além disso, a transformacdo produz como saida a relacdo que possui

https://github.com/UFFeScience/MAESTRO
Shttps://www.ncbi.nlm.nih.gov/assembly/GCF_000002765.3/
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Tabela 1. Derivacoes para o experimento de geracao de arvores filogenéticas.

] Derivacio #1 \ Derivacio #2 \
Programa/Funcio | Parametro | Programa/Funcio | Parametro
RemovePipe -file_path RemovePipe -file_path
ClustalW Default MAFFT Default
ReadSeq Defanit ReadSeq Default
ModelGenerator Default ModelGenerator Default

ngen 100000

nchains | 4
RAxXML Default MrBayes burnin 0

nruns 2

rates_

4
mrbayes

o atributo VALIDATED _SEQUENCE e ¢ implementada pelo programa/fungado arpa.py que se
encontra no diretdrio cgi-bin. Uma vez criada a transformacao, ela € armazenada no objeto
aa. O mesmo processo deve ser repetido para cada transformacgao da LE.

Uma vez que todas as transformacgdes tenham sido definidas, a LE pode ser de fato
criada. Inicialmente, o usudrio define qual o conjunto de transformacdes fard parte da LE.
No exemplo da Figura 7, as transformacoes aa, aa2, aa3, aa4 e aa5 foram selecionadas. Na
linha 2 da Figura 7 as dependéncias entre as transformagdes sao automaticamente inferidas
na OntoExpLine usando o reasoner Pellet a partir das relacdes de entrada e saida de cada
transformacdo. E importante ressaltar que esse tipo de inferéncia da estrutura acaba limitando
os scripts que podem ser derivados, mas optamos por uma estrutura mais simples para avaliar
a MAESTRO em um primeiro momento. Uma vez que a LE tenha sido criada, o usudrio € ca-
paz de derivar o script (linha 3), escolhendo os programas que implementam transformagdes
que sdo pontos de variacdo. A derivagdo também € realizada por meio de inferéncia na on-
tologia, considerando compatibilidade entre os programas, dependéncias de dados, efc. No
exemplo da Figura 7 o objeto derivation contém o script que foi gerado em Python. Final-
mente, as chamadas para a Df Analyzer sdo inseridas no script derivado previamente (linha
5). Para esse estudo de caso, o processo de derivacao durou 0,382 segundos em média (30
derivacdes foram executadas).

absWf [aa, aa2, aa3, aa4, aab]
abs_wf (ontoexpline, absWf)
derivation (ontoexpline, abs_Wf,
[[aa2, clustalw]l, [aa5, mrbayesl], True)
(ontoexpline, derivation,
[[aa2, clustalw], [aa5, mrbayes]])

Figura 7. Exemplo de uso da APl MAESTRO para criacdao da LE com instrumentacao
para captura de proveniéncia com a DfAnalyzer.

No exemplo da Figura 7 podemos perceber que o usudrio definiu explicitamente que
o Clustal W e o MrBayes seriam os programas usados na derivacdo. Entretanto, nem sempre
o usudrio conhece todas as op¢des disponiveis. Por meio de uma consulta a MAESTRO, o
usudrio € capaz de buscar transformagdes equivalentes que tenham sido definidas na Onto-
ExpLine conforme apresentado na Figura 8. A consulta por transformagdes equivalentes é
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também realizada por meio de inferéncia sobre as propriedades atribuidas as instancias de
transformacoes de dados na OntoExpLine. No contexto da MAESTRO, as equivaléncias sao
transformacdes que possuem em suas relacdes de entrada e saida os atributos informados
como referéncia. O mesmo raciocinio € aplicado para identificar programas que sdo equiva-
lentes e/ou compativeis.

ontoexpline ( ) 0)
ontoexpline:
( il
equivalent_to [ontoexpline.Abstract_activity
(ontoexpline.hasInputRelation (ontoexpline.Relation
ontoexpline.composedBy (ontoexpline.alignment_att)))
(ontoexpline.hasOutputRelation (ontoexpline.Relation
ontoexpline.composedBy (converted_alignment_att_eq)))]
ontoexpline ( . )
(Thing)
( True)
eq = ontoexpline ( ontoexpline.Equivalence)
(eq)

Figura 8. Inferéncia para identificacao de transformacoes equivalentes.

Ap6s a derivagdo e execugdo do script, o usudrio pode submeter consultas que inte-
gram dados de proveniéncia capturados e conceitos da OntoExpLine. Por exemplo, suponha
que o usudrio queira identificar quais execucOes de scripts possuem um programa associ-
ado a operacdo do dominio Evolutive_model_generation (que escolhe o melhor modelo de
substituicdo de nucleotideos ou aminoacidos) e que durante sua execugao selecionou o mo-
delo evolutivo JTT (que considera a substituicao de aminoacidos representada como matrizes
de taxa de substituicdo). Essa consulta € importante para os especialistas, pois o modelo
JTT depende de varias suposi¢cdes sobre os dados, que podem levar a erros e descartar uma
grande quantidade de informacdes das sequéncias. Portanto, os usudarios precisam avaliar se
a aplicacdo do modelo JTT € valida ou ndo. Essa consulta envolve um conceito da ontologia
(operacdo do dominio Evolutive_model_generation) e dados de proveniéncia (valor do atri-
buto evolutive_model na base de proveniéncia). A Figura 9 ilustra o uso da API MAESTRO
com o endpoint search_by_domain_operation, que retorna os dados dos scripts que execu-
taram a operacdo do dominio Evolutive_model_generation e selecionaram o modelo JTT. A
consulta da Figura 9 executou em 0,112 segundos em média.

ontoexpline ( ) ()
op_model (ontoexpline, )
(ontoexpline, op_model,
{ : evolutiveModel att, : 13

Figura 9. Consulta que envolve dados de proveniéncia e dados da ontologia.

O resultado da consulta supracitada é retornado em formato JSON, conforme apresen-
tado na Figura 10. O arquivo JSON contém informacdes sobre a operacao do dominio con-
sultada, o dataflow (Dataflow_id = 4) que possui um programa que implementa essa operacao
e quais execucoes desse script escolheram o modelo JTT (Dts_execution_id: [14, 16, 18, 20,
22, 24]). Caso o usudrio nao estivesse utilizando a abordagem MAESTRO, a conexao entre a
operacdo do dominio e os dados de proveniéncia do script executado seria ticita, e o usudrio
teria que implementar um programa para realizar essa integracdo, o que pode nao ser tri-
vial. Essa integracdo automatica entre a representacdo da LE e os dados de proveniéncia foi
apontada pelos especialistas como a maior vantagem da MAESTRO.
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}

Figura 10. Arquivo JSON com resultado de uma consulta.

5. Conclusoes e Trabalhos Futuros

Representar experimentos cientificos executados por meio de scripts usando diferentes niveis
de abstracdo ainda é um desafio. Embora existam diversas solucdes voltadas para SGWTs e
algumas especificas para scripts, essas abordagens ainda ndo permitem consultas analiticas
que integrem a representacao abstrata do experimento com os dados de proveniéncia cole-
tados durante a execucdo dos scripts. Neste artigo, apresentamos a abordagem MAESTRO,
que combina ontologias e dados de proveniéncia para auxiliar na composi¢ao e andlise de
workflows implementados com scripts. A ontologia utilizada pela abordagem define con-
ceitos LE, conjuntos de dados e proveniéncia, permitindo a derivacdo de scripts a partir de
uma representacdo de mais alto nivel com a captura de proveniéncia incorporada. Com a
integracdo desses dados nos diferentes niveis de abstracdo, o usudrio pode utilizar o conheci-
mento do dominio para realizar andlises mais ricas dos dados de proveniéncia. A abordagem
MAESTRO foi avaliada por meio de um estudo de viabilidade com especialistas da drea de
bioinformética, e a disponibilizacdo de consultas que integram dados de proveniéncia e co-
nhecimento do dominio foi considerada uma vantagem da abordagem proposta, além de ser
uma feature que serd usada no trabalho didrio dos especialistas. Como trabalhos futuros,
planejamos aplicar/estender a MAESTRO em outros dominios além da bioinformatica.
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