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ABSTRACT

This paper presents the architecture and implementation
of a data provenance system in the field of scientific ex-
periments processed in collaborative research environments.
The text highlights the contribution of basic scientific rese-
arch to the project and tangible benefits for undergraduate
students.

Categories and Subject Descriptors
H.4 [Information Systems Applications]: General

General Terms
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1. INTRODUCAO

Este trabalho apresenta aspectos da arquitetura e implemen-
tagao do Scientific Workflow Provenance System (SWPS)?!,
um sistema de proveniéncia de dados no dominio de expe-
rimentos cientificos processados através de simulagGes com-
putacionais em ambientes de pesquisa colaborativos interco-
nectados em grade. O texto destaca também a contribuigao
da iniciagao cientifica para o projeto e os beneficios tangiveis
para os alunos de graduacgao.

1O SWIPS encontra-se em desenvolvimento no ambito do
Mestrado em Modelagem Computacional da Universidade
Federal de Juiz de Fora (UFJF)
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A concepgao do SWIPS baseia-se nos requisitos fundamen-
tais: (1) arquitetura independente dos mecanismos de con-
trole de fluxo e formatos de dados utilizados em Sistemas
de Gerenciamento de Workflows Cientificos (SGWI{C); (2)
aplicabilidade direcionada a ambientes de execugao hetero-
géneos e dispersos em grades computacionais; e (3) uso de
metodologias e tecnologias relevantes no contexto atual no
campo da proveniéncia de dados.

2. WORKFLOWS E PROVENIENCIA

Um workflow cientifico representa um paradigma para a mo-
delagem e gestao de experimentos cientificos complexos, cuja
implementagdo computacional facilita a abstracao e permite
a composicao estruturada de programas como uma sequén-
cia de atividades [5]. Nesse cendrio, um SGWIC refere-se a
um conjunto de ferramentas computacionais desenvolvidas
para tornar a automagao do processo cientifico mais eficiente
e mais produtivo [1].

O problema da proveniéncia de dados por sua vez, consiste
na descrigao das origens de um item de dado e do processo
pelo qual foi produzido [3]. A proveniéncia dos dados auxilia
a compor uma visao da qualidade, da validade e da atuali-
dade a cerca dos resultados obtidos. No contexto de experi-
mentos cientificos modelados computacionalmente, tal visao
permite agregar valor de forma significativa no processo de
andlise dos resultados obtidos pelos cientistas. Porém, para
se obter os beneficios advindos a partir da proveniéncia é ne-
cessario modelar, capturar e armazenar as informagoes para
posterior utilizagdo. Moureau e colaboradores [8] propdem
um modelo de proveniéncia padréo, denominado Open Pro-
venance Model (OPM), cujo intento é definir uma represen-
tacgdo genérica e abrangente para o problema. O objetivo do
grupo de pesquisadores é projetar e disponibilizar um padrao
de fato para a interoperabilidade dos dados de proveniéncia
em um contexto amplo.

3. ARQUITETURA DO SWFPS

O Scientific Workflow Provenance System tem por objetivo
capturar e gerenciar os dados de proveniéncia com base no



padrdo OPM em um ambiente de pesquisa cientifica colabo-
rativo e distribuido. Nesse cendrio, o SWfPS deve tratar as
informagoes de proveniéncia no nivel de um experimento ci-
entifico como um todo. Isso significa que a captura e gestao
dos dados devem ser independentes de qualquer tecnologia
que prové suporte a execucao de workflows. Assim, o SW{PS
deve ser capaz de gerir a proveniéncia de workflows construi-
dos a partir de SGW{Cs com suporte a execucao de servigos
web, tais como Taverna, Kepler e Vistrails. Nesse contexto,
o SWHPS fica responséavel por instrumentalizar cada processo
componente do experimento cientifico de forma a coletar e
persistir os dados de proveniéncia.

Para a coleta dos dados de proveniéncia, o SW{PS requer
a adaptacao dos subworkflows que compdem o experimento.
Esse procedimento, denominado instrumentalizagao, é reali-
zado através do encapsulamento dos servicos web componen-
tes do workflow. Esse mecanismo tem por objetivo captu-
rar as informagbes de proveniéncia relevantes para o padrao
OPM (dados de entrada e de saida, processos envolvidos,
tempo de execugdo de cada processo, etc.) e enviar esses
metadados para um repositério localizado no mesmo né da
grade computacional onde o subworkflow é processado. Essa
estratégia para a persisténcia dos metadados constitui uma
solucao interessante em um ambiente de pesquisa colabora-
tivo e distribuido, por permitir o aproveitamento dos recur-
sos computacionais disponiveis em cada né da grade além de
contribuir para a otimizagdo da performance da persisténcia
dos dados coletados.

Uma vez que o SWIPS é responsavel pelo processo de ge-
réncia de proveniéncia, torna-se possivel uma maior homo-
geneidade no formato e na granularidade das informagées
armazenadas. KEssas caracteristicas sao obtidas a partir de
uma adequada instrumentalizacdo dos subworkflows com-
ponentes do experimento cientifico. Acrescenta-se também
que em um ambiente colaborativo existe a possibilidade de
um subworkflow — composto por um ou mais servigos web
proprietarios — ser adaptado de forma a permitir a dispo-
nibilizagao e captura de um maior nimero de metadados de
proveniéncia em um determinado escopo e selecionados de
acordo com o objetivo do estudo dos pesquisadores. E im-
portante considerar que o préprio processo de configuragao
do workflow representa um conjunto de dados de provenién-
cia e deve ser persistido pelo SW{PS.

Um modelo em alto nivel de abstracao do mecanismo de
funcionamento do SW{PS considerando-se um cenério tipico
de aplicagao é apresentado na Figura 1.

3.1 Open Provenance Model

O modelo de proveniéncia adotado pelo SWfPS baseia-se no
padrao Open Provenance Model, conforme especificagao for-
mulada na versdo 1.1 [7]. O OPM fundamenta-se em trés
pilares: (1) permitir a interoperabilidade entre sistemas de
proveniéncia; (2) representar as informacgoes de provenién-
cia a partir de um modelo independente de tecnologia; (3)
permitir aos desenvolvedores construir ferramentas capazes
de operacionalizar o uso do modelo conceitual OPM.

Em esséncia, OPM permite construir um grafo dirigido que
expressa os relacionamentos de dependéncia que originaram
um dado especifico. O modelo é capaz de representar como
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as informacoes chegaram em um dado momento a um deter-
minado estado e com um conjunto especifico de caracteris-
ticas. OPM possui trés entidades principais: (1) artefato —
um pedago de estado imutavel, que pode ter uma represen-
tagdo fisica em um objeto do mundo real ou uma representa-
¢ao digital na computagio; (2) processo — agdo ou conjunto
de agbes realizadas em artefatos ou causadas por artefatos
que resultam em novos artefatos; (3) agente — entidade con-
textual que age como um processo catalizador, habilitando,
controlando e afetando sua execugao.

3.2 Service-Oriented Architecture

O emprego da metodologia Service-Oriented Architecture na
implementagao de workflows cientificos processados a par-
tir de SGWI{Cs apresenta diversos aspectos positivos, como
fraco acoplamento entre servicos web, abstragdo e autono-
mia, reusabilidade e interoperabilidade [6]. Os mecanismos
de instrumentalizagao providos pelo SWPS para a captura
de proveniéncia sao implementados como servigos web. Es-
ses mecanismos devem ser capazes de capturar de forma
consistente as entidades (artefato, processo e agente) e os
relacionamentos entre as entidades, conforme definido no
OPM. Além disso, outros dados relevantes no contexto do
experimento podem ser coletados a partir de adaptagao dos
préprios servigos web constituintes originais do experimento
cientifico. De forma concreta, a construcao dos mecanismos
de instrumentacao é implementada a partir de web services
desenvolvidos segundo o padrao Simple Object Access Pro-
tocol (SOAP), com o emprego de descritores Web Services
Description Language (WSDL).

3.3 Base de Dados Relacional

O SWIPS emprega uma base de dados relacional descentra-
lizada para a persisténcia das informagoes de proveniéncia.
A adogao do modelo relacional representa uma alternativa
conveniente para o tratamento da proveniéncia de dados e
processos no contexto de experimentos cientificos [2]. A base
de dados implementa tabelas para as entidades principais
do OPM — artefato, processo e agente — e para os rela-
cionamentos entre estas entidades. Além disso, é feita a
persisténcia de outros elementos OPM tais como papéis (ro-
les), observagoes e restrigdes temporais. Concretamente, o
SWIPS utiliza o banco de dados relacional Apache Derby
10.6.




3.4 Ontologias e Busca Semantica

O SW{PS deve prover mecanismos de consulta a provenién-
cia armazenada em repositérios distribuidos. Um diferencial
do SWIPS consiste em agregar recursos da web seméantica
na construgdo do sistema. O objetivo é disponibilizar um
ferramental de consulta rico e abrangente, capaz de pro-
cessar inferéncias sobre os metadados coletados durante a
orquestragdo e execugdo dos experimentos cientificos. Nesse
contexto, inserem-se servigos web, ontologias, maquinas de
inferéncia (reasoners) e a linguagem de consulta SPARQL.

O SWI{PS manipula um arquivo Web Ontology Language
(OWL) referente & ontologia dos metadados de proveniéncia
e outro referente a representacdo do conhecimento no domi-
nio do experimento cientifico. A ontologia de proveniéncia
fornece um vocabulédrio controlado para descrever os itens
especificos que compoem o padrao OPM. Por outro lado, a
ontologia de dominio da aplicagao permite uma maior ex-
pressividade e possibilidade de realizagao de inferéncias nas
consultas aos metadados de proveniéncia.

O SW1PS utiliza SPARQL para a formulagdo das consultas
aos dados de proveniéncia para obter uma maior expressi-
vidade a partir de buscas semanticas com a possibilidade
de realizacdo de inferéncias. Os resultados das consultas
SPARQL devem ser convertidos para a linguagem de con-
sulta Structured Query Language (SQL), com o objetivo de
acessar os dados persistidos em uma base relacional. Um dos
aspectos desafiadores da arquitetura consiste na tradugao de
consultas SPARQL em &lgebra relacional e SQL.

3.5 Consideracoes Adicionais

O SWIPS captura e disponibiliza as informagoes de proveni-
éncia & medida que os dados sao processados durante a exe-
cucgao do workflow cientifico. Essa abordagem, porém, tende
a penalizar a performance computacional do experimento.
Por exemplo, um subworkflow pode ser executado em mtl-
tiplas etapas e repetido diversas vezes. Assim, o volume
de dados coletados pode ser elevado [4]. Nesse contexto,
torna-se importante monitorar a execugao do experimento e
avaliar o impacto dos mecanismos de coleta e manipulagao
da proveniéncia.

O SWI{PS deve prover recursos para o monitoramento em
tempo real do processo de captura e armazenamento bem
como para visualizagdao, consulta e andlise da proveniéncia
persistida. O sistema oferece inicialmente a possibilidade
de consultas em SPARQL, o que implica em um alto custo
de aprendizagem da sintaxe e semantica da linguagem por
parte do cientista. Assim, torna-se relevante avaliar outros
mecanismos para a elaboragao de consultas a partir de uma
solugao mais intuitiva.

4. CONTRIBUICAO DA INICIACAO
CIENTIFICA AO PROJETO

O presente trabalho de iniciagédo cientifica, desenvolvido no
ambito do curso de graduagdo em Ciéncia da Computagao da
UFJF em parceria com o Mestrado em Modelagem Compu-
tacional da universidade, consiste em implementar e refinar
componentes de software do Scientific Workflow Provenance
System. O SWIPS é escrito em Java utilizando-se o ambi-
ente integrado de desenvolvimento Netbeans 6.8.
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Considerando-se que o SWIPS encontra-se em desenvolvi-
mento, a contribuigdo dos alunos de iniciagdo cientifica per-
mite a alavancagem do projeto em multiplas 4reas: (1) cons-
trugdo de workflows cientificos no Kepler e Taverna adapta-
dos a partir dos mecanismos de instrumentagao; (2) desen-
volvimento de mecanismos de instrumentalizacao para ser-
vigos web disponibilizados por repositérios de dados cientifi-
cos; (3) desenvolvimento de mecanismos de instrumentaliza-
¢ao para servigos web complexos, baseados em parametros
construidos em dialetos XML, encontrados em dominios da
Bioinformética; (4) avaliagao de consisténcia entre os dados
persistidos e o modelo de proveniéncia OPM; (5) construgao
e refinamento de queries em SPARQL; (6) apoio no desen-
volvimento do framework SW{PS, com o uso de métodos e
tecnologias como Java, SVN, Glassfish, HTML, CSS, JSP,
XML, RDF, OWL, SQL e SPARQL.

O projeto confere ao alunado de iniciagdo cientifica a opor-
tunidade de trabalho e aprimoramento técnico em tépicos
relevantes e atuais da Ciéncia da Computagdo, com desta-
que para servigos web, ontologias, web seméantica, além de
pratica em Engenharia de Software, Banco de Dados e Pro-
gramagao Orientada a Objetos.
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