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Abstract. This paper presents an architecture for a provenance considering
the domain of scientific experiments performed by computer simulation. The
objective of the model is to capture and manage information from collabora-
tive research environments interconnected by a grid computing. Furthermore,
the model must operate independently of any technology that provides support
for workflow execution. The proposed architecture is based on standard fea-
tures such as OPM, web services and ontologies.

Resumo. Este artigo apresenta uma proposta de arquitetura para um sistema
de proveniéncia no dominio dos experimentos cientificos executados através
de simulag¢do por computador. O objetivo do modelo projetado consiste em
capturar e gerenciar as informagoes de proveniéncia em ambientes colabora-
tivos de pesquisa interconectados através de uma grade computacional. Além
disso, o modelo deve atuar de forma independente de qualquer tecnologia que
prové suporte a execug¢do de workflows. A arquitetura proposta baseia-se em
recursos como o padrao OPM, servicos web e ontologias.

1. Introducéao

O objetivo desse trabalho ¢ apresentar uma proposta de sistema de proveniéncia no do-
minio de experimentos cientificos processados através de simulacdes em ambientes de
pesquisa colaborativos dispersos geograficamente interconectados através de uma grade
computacional. O tipo de sistema proposto pode ser entendido como uma ferramenta de
software capaz de interagir com Sistemas de Gerenciamento de Workflows Cientificos
(SGWILC) com a finalidade de tratar as informag¢des de proveniéncia geradas a partir dos
workflows cientificos.

A concepgdao do modelo apresentado baseia-se em alguns requisitos considera-
dos fundamentais ao delimitar-se o escopo do trabalho pretendido, a saber: (1) arquite-
tura independente dos mecanismos de controle de fluxo e formatos de dados implemen-
tados em quaisquer SGWTC; (2) aplicabilidade em uma ampla faixa de experimentos
cientificos, incluindo ambientes de execugdo heterogéneos e dispersos em grades com-
putacionais; (3) uso de metodologias e de tecnologias relevantes no contexto atual da
proveniéncia de dados; (4) impacto minimo na performance de execugdo dos experi-



mentos cientificos. Um requisito adicional que o modelo procura atender consiste na
adequabilidade do sistema ao usudrio, em geral um pesquisador, que ndo possui domi-
nio de ferramentas computacionais complexas. Nesse aspecto, algumas consideragdes
sobre questdes como a automatiza¢do da captura dos metadados de proveniéncia e a
complexidade no processo de formulagdo de consultas compdem o escopo do projeto.

O artigo esta divido da seguinte forma. A Secdo 2 apresenta aspectos importan-
tes no ambito da proveniéncia em workflows cientificos processados através de simula-
¢do computacional e que fundamentam o presente trabalho. A Secdo 3 apresenta o deta-
lhamento do sistema de proveniéncia proposto. A Secdo 4 discorre sobre alguns traba-
lhos correlatos. A Secdo 5 conclui o trabalho ao apresentar algumas consideragdes adi-
cionais sobre a implementacao e a apontar futuros desenvolvimentos.

2. Proveniéncia em Workflows Cientificos

O conceito de workflow cientifico surge como um paradigma para a representacio e gestao
de experimentos cientificos complexos, cuja implementa¢do computacional passa a ser uti-
lizada com o objetivo de facilitar a abstracdo e permitir uma composi¢do estruturada de
programas e scripts como uma sequéncia de atividades que visa um determinado resultado
(Hollingsworth 1995). Nesse cenério, a ampliacdo da complexidade na abordagem dos pro-
blemas cientificos aliado aos avangos da tecnologia como um todo e da Ciéncia da Compu-
tacdo em particular t€m resultado no desenvolvimento de SGWfC, que se constituem em
um conjunto de ferramentas computacionais desenvolvidas para tornar a automagao do pro-
cesso cientifico mais eficiente e mais produtivo (Altintas 2008).

Um SGWI{C permite explorar as representacdes de processos computacionais
complexos em diversos niveis de abstragdo, com o objetivo de gerenciar o ciclo de vida
e automatizar a execu¢do. A automacdo de workflows pode fornecer as informacdes
necessarias para a reprodutibilidade cientifica e para a derivacdo e o compartilhamento
de resultados em um ambiente de pesquisa colaborativo (Goderis et al. 2005).

O problema da proveniéncia de dados foi caracterizado por Buneman et al.
(2001). Para o autor, a proveniéncia de dados, também chamada de linhagem, genealo-
gia ou pedigree, consiste na descricdo das origens de um item de dado e do processo
pelo qual foi produzido. A proveniéncia dos dados auxilia a formar uma visdo da quali-
dade, da validade e de quao recente ¢ a informagao. No escopo de workflows cientificos,
a proveniéncia de dados fornece informacao historica acerca dos dados manipulados a
partir de suas fontes originais (Simmhan et al. 2005). Essa informacgao pregressa descre-
ve os dados que foram gerados, apresentando os seus processos de transformacao a par-
tir de dados primarios e intermedidrios. Nesse cendrio, as informagdes de proveniéncia
podem agregar valor de forma significativa no processo de geréncia dos resultados obti-
dos computacionalmente pelos cientistas. Assim, a gestdo da proveniéncia tem por obje-
tivo servir de auxilio na busca de respostas a inimeras indaga¢des concernentes a um
experimento cientifico, dentre as quais ¢ possivel citar: Que andlises estdo disponiveis?
Como unificar e resumir os conhecimentos gerados? Como consultar uma base de expe-
rimentos? E muitas outras questdes importantes nesse contexto (Mattoso et al. 2008).

Para se obter os beneficios advindos a partir das informacdes de proveniéncia,
torna-se fundamental que tais dados sejam capturados, modelados e armazenados para
posterior utilizagdo. O gerenciamento da proveniéncia de dados é uma questdo em aber-
to e que tem merecido tratamento da comunidade cientifica (Goderis et al. 2005, Mun-



roe et al. 2006, Simmhan et al. 2006, Biton et al. 2008, Freire et al. 2008). Um dos pro-
blemas pesquisados refere-se a falta de concordancia quanto a abrangéncia dos dados a
serem capturados além da auséncia de uma defini¢do clara de como esse procedimento
deve ser realizado (Marinho 2009). Moureau et al. (2007) e colaboradores propdem um
modelo de proveniéncia padrdo, denominado Open Provenance Model (OPM), cujo
intento ¢ definir uma representacdo genérica e abrangente para o tema, além do escopo
de workflows cientificos. Existe um esfor¢co por parte de um grupo de pesquisadores
envolvidos com o problema da proveniéncia de dados e também de desenvolvedores de
sistemas de gerenciamento de workflows em aprimorar o OPM'. O objetivo € torna-lo
um padrdo de fato para a troca de informagdes entre os diversos sistemas ja construidos.

E possivel tragar um paralelo entre o ciclo de vida de um experimento cientifico
e os respectivos tipos de proveniéncia tratados em cada um deles (Mattoso et al. 2009).
Esse ciclo de vida ¢ composto por trés etapas: composicao, execugdo e analise. A com-
posicao consiste na fase responsavel pela elaboracdo dos workflows que devem fazer
parte do experimento. Os dados de proveniéncia prospectiva estdo associados a essa
fase (Freire et al. 2008). Nesse contexto, o0 mecanismo de coleta de proveniéncia deve
ser capaz de capturar o encadeamento do fluxo de servigos e atividades modelados na
composi¢ao do workflow bem como as dependéncias entre os dados de entrada e de sai-
da entre os diversos processos envolvidos. Durante a fase de execucdo do workflow sao
coletadas informagdes relativas a proveniéncia retrospectiva (Freire et al. 2008), que
pode ser considerada um /og detalhado do historico de execugdo da simulagdo computa-
cional. Por ultimo, na fase de analise, ¢ possivel analisar os resultados obtidos a partir
da execucdo do experimento. Nesse ponto, o cientista pode promover alteragdes na es-
pecifica¢do do workflow a partir de consultas as informagdes de proveniéncia coletadas,
no sentido de refinar ou corrigir a pesquisa em desenvolvimento (Cruz et al. 2009).

Por fim, deve-se considerar o nivel de granularidade, que pode ser entendido
como o grau de detalhamento dos dados coletados. Segundo Symmbhan et al. (2005), a
granularidade dos dados capturados estd diretamente relacionada com a utilidade das
informagdes de proveniéncia. Na literatura, ¢ possivel encontrar modelos de provenién-
cia que tratam uma ampla faixa de granularidade (Freire et al. 2008).

3. Arquitetura do SW{PS

No dominio de workflows cientificos, ¢ possivel distinguir dois mecanismos de captura
de informagdes de proveniéncia. Alguns SGWfC, como Vistrails®, Taverna’ e Redux
(Barga e Digiampietri 2007) empregam mecanismos internos para esse proposito. Ke-
pler’, Pegasus’ e Karma® delegam essa responsabilidade a servigos externos, que podem
ser bastante genéricos e capazes de coletar dados de proveniéncia em ambientes distri-
buidos e heterogéneos (Cruz et al. 2009).

O sistema proposto nesse trabalho, denominado “Scientific Workflow Provenan-
ce System” (SWHEPS), tem por objetivo prover o tratamento das informagdes de proveni-

' Provenance Challenge. Disponivel em <http://twiki.ipaw.info/bin/view/Challenge/WebHome>
? Vistrails diponivel em <http://www.vistrails.org/index.php/Main_Page>

* Taverna disponivel em <http://www.taverna.org.uk/>

* Kepler disponivel em <https://kepler-project.org/>

> Pegasus disponivel em <http://pegasus.isi.edu/>

® Karma disponivel em <http://www.dataandsearch.org/provenance/?q=taxonomy/term/3>



éncia no nivel de um experimento cientifico como um todo. Assim sendo, o que se pre-
tende ¢ gerenciar os dados de forma independente de qualquer tecnologia que prové
suporte a execugdo de workflows. A defesa desse requisito baseia-se na crescente com-
plexidade dos experimentos cientificos (Mattoso et al. 2009). Nesse cendrio, a captura
dos dados de proveniéncia torna-se mais desafiadora nos casos em que workflows sdo
executados em configuragcdes nas quais as informagdes de proveniéncia requerem a co-
leta e 0 armazenamento a partir de fontes distintas (Marinho et al. 2009).

Em um cenario tipico de aplicagdo do SWIPS, um workflow cientifico é orques-
trado de forma a encadear diversos subworkflows executados em grid em um ambiente
computacional colaborativo a partir da invocagdo de servicos web. No contexto atual,
em tal cendrio, ¢ possivel considerar que cada subworkflow possa prover a geréncia de
proveniéncia de forma descentralizada, em um modelo préprio e com uma determinada
granularidade, além de armazenar as informagdes em um formato especifico. Pode-se
considerar também que alguns ou mesmo todos os subworkflows envolvidos no encade-
amento do experimento ndo disponham de recursos para fornecer o suporte a provenién-
cia. O que se pretende com o SW{PS € prover um mecanismo de geréncia de provenién-
cia eficaz, capaz de gerir as informacdes coletadas em um ambiente computacional co-
laborativo porém de caracteristica heterogénea.

Um modelo em alto nivel de abstragdo do mecanismo de funcionamento do
SWIPS considerando-se um cendrio tipico de aplicacdo ¢ apresentado na Figura 1. Em
um ambiente de pesquisa colaborativo e interconectado através de uma grade computa-
cional, um workflow cientifico pode ser composto por diversos subworkflows distribui-
dos, onde a saida de cada um desses modulos do experimento corresponde, na maioria
dos casos, a entrada do modulo seguinte.
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Figura 1. Mecanismo tipico de funcionamento do SWfPS



A primeira responsabilidade do SW{PS consiste em prover e configurar um me-
canismo de adaptacdo para cada subworkflow que compde o experimento. De forma
concreta, um wrapper implementado a partir de tecnologia de servicos web deve ser
incorporado a cada subworkflow. Esse mecanismo tem por objetivo capturar as informa-
¢oes relevantes ao modelo OPM (dados de entrada e de saida, tempo de execugdo do
processo, etc.) e enviar esses metadados para um repositério localizado no mesmo né do
grid computacional onde o subworkflow € processado. Essa estratégia para a persistén-
cia dos metadados configura-se viavel e constitui uma solucdo interessante em um am-
biente de pesquisa colaborativo disperso geograficamente, porém, interconectado a par-
tir de uma grade computacional de alto desempenho. Além disso, como o SW{PS ¢ res-
ponsavel pelo processo de geréncia de proveniéncia, torna-se possivel uma maior ho-
mogeneidade no formato e na granularidade das informa¢des armazenadas.

Um estudo de viabilidade do modelo de arquitetura proposto deve incluir o mo-
nitoramento do desempenho de execucdo do experimento cientifico. Nesse contexto, é
relevante avaliar o impacto dos mecanismos de coleta e manipulacdo dos metadados de
proveniéncia durante o processo de implementacdo do SW{PS. Ainda sobre esse aspec-
to, a opcao de projeto por repositorios distribuidos baseia-se na premissa de minimizar
custos de performance associados a coleta de metadados de proveniéncia. Nessa abor-
dagem, o custo mais significativo pelo acesso remoto aos dados coletados deve restrin-
gir-se unicamente a fase de consulta a proveniéncia.

Acrescenta-se também que em um ambiente de pesquisa colaborativo, cada sub-
workflow pode ser adaptado de forma a permitir a captura de um maior nimero de me-
tadados de proveniéncia relevantes em um determinado escopo e selecionados de acor-
do com o objetivo do estudo dos pesquisadores envolvidos. E importante considerar que
o proprio processo de configuragdo do workflow cientifico se constitui em um conjunto
de dados de proveniéncia OPM e deve ser persistido pelo SW{PS.

O sistema deve prover também mecanismos consistentes de consulta aos meta-
dados de proveniéncia armazenados nos repositdrios distribuidos. Nesse contexto, o
diferencial do SW{PS consiste em empregar recursos da web semantica na implementa-
¢do do modelo de proveniéncia adotado. O objetivo ¢ disponibilizar aos pesquisadores
um ferramental de consulta rico e abrangente, capaz de processar inferéncias sobre os
metadados coletados durante a orquestragdo e execugdo do experimento cientifico.

A arquitetura do modelo proposto para o SW{PS compde-se de trés mddulos
principais e que se inter-relacionam com o objetivo de prover a implementacao de di-
versos processos. Os modulos projetados sdo: (1) um gerenciador de ontologias; (2) um
gerenciador de persisténcia de dados; e (3) um gerenciador de adaptagdo de subwork-
flows. As subse¢des seguintes procuram descrever de forma mais abrangente os méodu-
los componentes da arquitetura proposta para o sistema.

3.1. Gerenciador de Ontologias

Um modelo de proveniéncia tem por objetivo especificar o conjunto de informagdes que
sdo suportadas em uma abordagem de proveniéncia. Além de prover recursos para a
representacdo de dados de proveniéncia prospectiva e retrospectiva, o0 modelo pode for-
necer suporte a anotagdes, a fim de se obter mais semantica a partir das informagdes
coletadas. Diversos modelos que propdem solucdes para a representacdo de provenién-



cia sdo encontrados na literatura (Moureau e Ibbotson 2006, Cohen et al. 2006, Barga e
Digiampietri 2007, Scheidegger et al. 2007, Moureau et al. 2007).

O modelo de proveniéncia adotado pelo SW{PS baseia-se no padrao OPM, con-
forme especificagdo formulada na versao 1.1, publicada em dezembro de 2009 (Moure-
au et al. 2009). O desenvolvimento do padrao OPM fundamenta-se em trés pilares: (1)
permitir a interoperabilidade entre sistemas de proveniéncia; (2) representar as informa-
¢oes de proveniéncia a partir de um modelo independente de tecnologia; (3) permitir aos
desenvolvedores construir ferramentas capazes de operacionalizar o uso do modelo con-
ceitual OPM (Moureau et al. 2007).

OPM permite caracterizar as causas que deram origem a uma informacao de
proveniéncia. Em esséncia, consiste em um grafo dirigido que expressa os relaciona-
mento de dependéncia que originaram um dado especifico. O objetivo do modelo € ser
capaz de representar como as informagdes chegaram em um dado momento a um de-
terminado estado e com um conjunto especifico de caracteristicas. OPM fundamenta-se
em trés entidades principais: (1) artefato — um pedaco de estado imutavel, que pode ter
uma representagao fisica em um objeto do mundo real ou uma representacdo digital na
computagdo; (2) processo — acdo ou conjunto de acdes realizadas em artefatos ou causa-
das por artefatos que resultam em novos artefatos; (3) agente — entidade contextual que
age como um processo catalizador, habilitando, controlando e afetando sua execucao.

Uma vez que o padrao Open Provenance Model ¢ independente de tecnologias
de implementacdo, torna-se necessario definir uma abordagem para a constru¢do de um
prototipo baseado nesse modelo de proveniéncia. Segundo Golbeck e Hendler (2007), a
web semantica consiste em uma abordagem natural para a proveniéncia. Nesse contexto,
inserem-se servigos web, ontologias, maquinas de inferéncia (reasoners) e a linguagem
de consulta SPARQL’. Todo esse ferramental tecnoldgico tem por objetivo permitir
uma representagdo mais rica e consistente dos metadados de proveniéncia e, por conse-
quéncia, disponibilizar ao pesquisador recursos mais sofisticados de consulta as infor-
macdes coletadas. Também ¢ importante considerar que, em um ambiente de execucao
em grade computacional, a flexibilidade da web semantica facilita a interoperabilidade
ao proporcionar uma melhor integragdo entre os dados coletados.

O repositdrio openprovenance.org® contém esquemas do OPM em XSD (XML
schema) e ontologias em Web Ontology Language’ (OWL), além de exemplos de seria-
lizagdo em Extensible Markup Language'® (XML) e Resource Description Framework"'
(RDF), que podem ser utilizados para a implementacdo do modelo de proveniéncia do
SWIPS a partir do padrdio OPM. A linguagem de consulta SPARQL foi padronizada
pelo World Wide Web Consortium' (W3C). Considerada fundamental no contexto da
tecnologia web semantica, tornou-se oficialmente recomendada pelo consorcio a partir
de 2008. Alguns SGW{C como Pegasus e VIEW (Lin et al. 2008) utilizam um meca-
nismo de consulta & proveniéncia baseado na linguagem SPARQL (Cruz et al. 2009).

! Disponivel em http://www.w3.org/TR/rdf-sparql-query/, acesso em 18 fev 2010.
8 Disponivel em <http://openprovenance.org/>, acesso em 18 fev 2010.

’ Disponivel em < http://www.w3.0rg/2004/owl/>, acesso em 18 fev 2010.

10 Disponivel em < http://www.w3.org/XML/>, acesso em 18 fev 2010.

" Disponivel em < http://www.w3.org/RDF/>, acesso em 18 fev 2010.

12 Disponivel em < http://www.w3.org/>, acesso em 18 fev 2010.



Nesse contexto, o emprego da tecnologia web semantica tem por objetivo prover
0s recursos necessarios para que a arquitetura do SW{PS atenda ao requisito de intero-
perabilidade de representagdo do modelo de proveniéncia em um ambiente de pesquisa
colaborativo interconectado através de uma grade computacional. Em particular, OWL
deve ser usada para expressar as ontologias definidas no sistema, RDF deve ser empre-
gada para serializar os metadados de proveniéncia e a linguagem SPARQL deve ser
usada para a formulagdo das consultas.

O gerenciador de ontologias deve possuir os seguintes componentes: (1) um ar-
quivo OWL referente a ontologia de metadados de proveniéncia; (2) um arquivo OWL
contendo a representacdo do conhecimento referente ao dominio investigado no experi-
mento cientifico em estudo; e (3) um componente de software capaz de administrar e
permitir a consulta em linguagem SPARQL a esses arquivos. A ontologia de provenién-
cia deve fornecer um vocabulario controlado para descrever os itens especificos que
compdem a documentacgdo de um processo segundo o padrao OPM. Deve descrever, por
exemplo, a semantica de termos como servico, mensagem, fun¢do, tempo, algoritmo
etc., conforme apresentados na Figura 2. Por outro lado, a ontologia no dominio da apli-
cacdo em estudo deve permitir uma maior expressividade e possibilidade de realizagdo
de inferéncias nas consultas aos metadados de proveniéncia.

3.2. Gerenciador de Persisténcia de Dados

Na arquitetura proposta para o SW{PS, a camada do modelo relacional ¢ responsavel
pela persisténcia das informagdes de proveniéncias coletadas durante a execu¢do do
experimento cientifico. Basicamente, duas solu¢des podem ser usadas para tratar o pro-
blema. Em uma abordagem de armazenamento centralizado, a proveniéncia ¢ mantida
em um repositorio local tinico. A maioria dos SGW{C utiliza essa solu¢ao porque facili-
ta a geréncia e a seguranca, embora exponha os dados a unico ponto de falha (Freire et
al. 2008). Ao contrario, em uma abordagem descentralizada, ¢ empregada uma cole¢ao
de repositorios dispersos fisicamente e logicamente interligados através de uma grade
computacional, onde cada base de dados pode inclusive ser gerida por um sistema de
armazenamento diferente. Assim, em uma abordagem descentralizada, os mecanismos
utilizados podem ser classificados como homogéneos ou heterogéneos, dependendo da
uniformidade dos sistemas utilizados (Cruz et al. 2009).

Para a persisténcia dos dados, a maioria dos sistemas de proveniéncia tem adota-
do solugdes a partir do modelo relacional, embora existam modelos que utilizem outras
tecnologias, tais como arquivos ou documentos semi-estruturados, estes ltimos tendo
XML como base (Cruz et al. 2009). H4 ainda casos como o SGWT{C Vistrails, que apre-
senta um mecanismo hibrido, que utiliza uma base de dados relacional para a proveni-
éncia retrospectiva e XML para a proveniéncia prospectiva (Freire et al. 2008). Barga e
Digiampietri (2007) defendem que o emprego do modelo relacional se apresenta como a
alternativa mais adequada para o tratamento da proveniéncia no contexto de experimen-
tos cientificos e baseiam a argumentagdo nos quesitos confiabilidade e geréncia dos
dados coletados de forma independente de workflows cientificos. Alem disso, a op¢ao
por uma solugdo para persisténcia dos dados coletados a partir de um SGBDR deve ser
capaz de prover ao SW{PS um eficiente mecanismo de armazenamento e consulta.

A infraestrutura de armazenamento proposta para o SW{PS utiliza uma Sistema
de Gerenciamento de Banco de Dados Relacional (SGBDR) disperso em um ambiente
de pesquisa colaborativo interconectado através de um grid computacional. Essa estra-



tégia para a persisténcia das informagdes de proveniéncia pode configurar-se viavel e,
assim, representar uma solucdo interessante em cendrios de cooperagdo tecnologica.
Além disso, como o SWIPS ¢ responsavel pelo processo de geréncia de proveniéncia,
torna-se possivel uma maior homogeneidade no formato e na granularidade das infor-
macdes armazenadas, mesmo nos casos de experimentos constituidos por subworkflows
concebidos a partir de ferramentas e técnicas computacionais distintas.

Entre as responsabilidades do gerenciador de persisténcia de dados, inclui-se o
provimento de um mecanismo de mapeamento entre os metadados de proveniéncia co-
letados no padrdo OPM serializados em linguagem RDF e que devem ser convertidos
para tuplas que possam ser armazenados em bases de dados relacionais. Nesse sentido,
Chebotko et al. (2007) apresentam um estudo que pode servir de base para a implemen-
tacdo de uma solu¢do computacional para a questdo.

Uma vez que o modelo propde a formulacdo de consultas de proveniéncia pelo
usuario do sistema a partir da linguagem SPARQL, as ontologias de metadados de pro-
veniéncia e de representacdo do conhecimento referente ao dominio investigado devem
permitir uma maior expressividade a partir de buscas semanticas com a possibilidade de
realizacdo de inferéncias. Esse recurso se mostra interessante e constitui em um dos
diferenciais do projeto proposto para o SW{PS. Os resultados das consultas SPARQL
devem ainda ser convertidos para a linguagem de consulta Structured Query Language
(SQL), com o objetivo de acessar os dados persistidos em uma base relacional. E possi-
vel encontrar na literatura cientifica diversos trabalhos que propdem a utilizagdo de um
SGBDR para armazenar e consultar dados RDF usando o SQL e linguagens de consulta
SPARQL. Um dos problemas mais desafiadores de tal abordagem ¢ a traducao de con-
sultas SPARQL em 4lgebra relacional e SQL. Chebotko et a/ (2007) apresentam um
algoritmo denominado SPARQLtoSQL que permite a conversdo de um grafo padrdo
SPARQL em uma consulta SQL equivalente.

Outra atribui¢do do gerenciador de persisténcia ¢ controlar o acesso aos reposito-
rios dispersos no ambiente colaborativo interconectado, uma vez que as consultas de
proveniéncia podem envolver dados de uma ou mais fontes. Futuramente, espera-se a
adequagdo do SW{PS para permitir o gerenciamento dos repositorios dispersos de me-
tadados a partir de algum modelo de mediacdo, de forma a prover acesso unificado e
transparente para o usuario do sistema.

3.3. Gerenciador de Adaptaciao de Subworkflows

Uma importante consideragao sobre a captura das informagdes de proveniéncia refere-se
ao nivel de coleta dos metadados, que pode ser categorizado, segundo Davidson e Freire
(2008), em diversos niveis, como de workflow, de atividade (ou processo) e do sistema
operacional subjacente.

Em um cenario tipico de aplicacdo do SW{PS um workflow cientifico compde-se
do encadeamento de subworkflows implementados em centros de pesquisa dispersos
geograficamente. Nesse contexto, a arquitetura proposta para o SW{PS fundamenta-se
na coleta de proveniéncia em um nivel de subworkflow. O gerenciador de adaptacdo de
subworkflows deve ter a responsabilidade de prover e de configurar um mecanismo de
adaptagdo para cada subworkflow que compde o experimento cientifico. Esse mecanis-
mo tem por objetivo capturar informagdes de proveniéncia e enviar esses metadados
para um repositorio localizado no mesmo n6 do grid computacional onde o subwork-



flow ¢ processado. Em um ambiente de pesquisa colaborativo, cada subworkflow pode
ser adaptado, no sentido de prover um maior numero de metadados de proveniéncia
relevantes em um determinado escopo e selecionados de acordo com o objetivo do estu-
do em andamento. Acrescenta-se que o proprio processo de configuragdo do workflow
cientifico se constitui em um conjunto de dados de proveniéncia a ser persistido.

Uma vez que o projeto de arquitetura do SW{PS refere-se a execucao de experi-
mentos cientificos em ambientes de pesquisa colaborativos interconectados a partir de
uma grade computacional, uma alternativa viavel para a comunicagdo entre o gerencia-
dor de adaptagdo e os subworkflows que compdem o encadeamento consiste no uso da
tecnologia de web services. Nesse cendrio, os mecanismos wrapper devem ser imple-
mentados como servigos web com o objetivo de permitir a captura dos metadados de
proveniéncia. Esses mecanismos devem ser capazes de capturar dados como entrada e
saida do subworkflow e tempo de execu¢do. Além disso, outros dados relevantes no
contexto do experimento podem ser coletados a partir de adaptacdo manual do subwork-
flow. Lin et al. (2008) defende o uso da metodologia Service-Oriented Architecture
(SOA) em aplicagdes envolvendo SGWTC por diversas razdes, entre elas o fraco aco-
plamento, abstracdo e autonomia, reusabilidade e interoperabilidade proporcionados
pelos servigos web.

4. Trabalhos Relacionados

Encontram-se na literatura alguns trabalhos relacionados a sistemas de proveniéncia no
contexto de experimentos cientificos. Barga e Digiampietri (2007) apresentam o Redux,
uma proposta de representagdo em camadas para a proveniéncia em workflows, que a-
brange desde um modelo abstrato até a coleta de dados gerados durante a execucdo. O
Windows Workflow Foundation> (WinWF) é empregado como motor (engine) para a
validacdo do modelo. O modelo de proveniéncia adotado pelo Redux ndo se baseia no
OPM, padrdo para proveniéncia proposto por Moureau et al. (2007) e apoiado por im-
portantes projetos de SGWTC, como Vistrails e Taverna (Moureau et al., 2009). Redux
utiliza um mecanismo de coleta automatica e armazena os dados de proveniéncia em
uma base de dados relacional centralizada. As consultas sdo formuladas em SQL.

Marinho et al. (2009) apresentam o ProvManager, um sistema de proveniéncia
independente de SGW{C e com foco em experimentos executados em ambientes distri-
buidos. ProvManager captura os dados de proveniéncia em nivel de atividade a partir de
um mecanismo automatico de configuracdo. Uma vez que o modelo atua no nivel de
atividade, torna-se necessario implementar um mecanismo adaptador para cada SGW{C.
O armazenamento e a consulta a proveniéncia empregam uma solu¢do de forma centra-
lizada a partir de uma base de dados em Prolog. Embora Prolog possa prover técnicas de
inferéncia sobre os dados coletados, a manipulagcdo de um grande volume de informagao
em uma base ndo relacional pode impactar o desempenho das consultas.

SWIPS apresenta como diferencial o foco em ambientes de pesquisa colaborati-
vos interconectados a partir de grids computacionais. Nesse contexto, emprega um mo-
delo de armazenamento descentralizado. Além disso, o modelo baseia-se fortemente em
tecnologias promissoras como o padrado OPM e ontologias. Esses recursos podem pro-

1 Disponivel em <http://msdn.microsoft.com/en-us/netframework/aa663328.aspx>



ver, respectivamente, uma maior interoperabilidade para os dados coletados e consultas
mais sofisticadas a partir de inferéncias.

5. Consideragodes Adicionais de Projeto

A proposta do SWPS prevé a captura e a disponibilizacdo das informagdes de proveni-
éncia a medida que os dados sdo processados durante a execu¢do do workflow cientifi-
co. Essa abordagem, porém, tende a impor uma sobrecarga a execucao do experimento
(Biton et al. 2008). Por exemplo, um subworkflow pode ser executado em multiplas eta-
pas e repetido diversas vezes. Assim, o volume de dados coletados pode ser elevado
(Freire et al. 2008). Groth et al. (2005) afirmam que o nivel de degradagdo da perfor-
mance ¢ tanto maior quanto mais fina for a granularidade das informagdes coletadas.

Nesse contexto, torna-se importante monitorar o desempenho de execucdo do
experimento cientifico durante o processo de implementacdo do SW{PS para avaliar o
impacto dos mecanismos de coleta e manipulacdo dos metadados de proveniéncia. Uma
alternativa para tratar o problema baseia-se no conceito de visdes do usuario (user
views) discutido por Biton et al. (2008), que consiste no uso de abstragcdes que permitam
ao cientista definir quais informagdes obtidas a partir da execugdo de um workflow sdo
relevantes e, a partir dai, estabelecer pardmetros para a coleta seletiva de dados de pro-
veniéncia a partir dos mecanismos adaptadores.

O SWIPS deve prover facilidades ao pesquisador para o monitoramento em
tempo real do processo de captura e armazenamento bem como os recursos para visuali-
zagdo, consulta e analise dos dados contidos nos repositorios. Encontram-se na literatura
diversos trabalhos que discutem abordagens para o problema da consulta de provenién-
cia, entre eles Scheidegger et al. (2007), Golbeck e Hendler (2008), Davison e Freire
(2008) e Holland et al. (2008). A arquitetura do SW{PS propde inicialmente a lingua-
gem de consulta SPARQL para esse fim, embora considere importante avaliar outras
alternativas. A ado¢do de SPARQL implica em um custo de aprendizagem referente a
sintaxe e semantica da linguagem de consulta por parte do cientista. Portanto, torna-se
importante considerar a possibilidade de implementacdo futura de uma interface do tipo
query-by-example (QBE), capaz de prover um mecanismo para a elaboracdo de consul-
tas em um ambiente grafico e mais intuitivo para o usudrio, conforme apresentado pelo
Vistrails (Freire et al. 2008).

Ainda como perspectiva futura vale mencionar o estudo de adequacdo do SW{PS
para o gerenciamento dos repositorios de metadados dispersos em uma grade computa-
cional a partir de algum modelo de mediagdo, de forma a prover acesso unificado e
transparente para o usuario do sistema.
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