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Glossario

Ad hoc expressao latina que quer dizer “com este objetivo”. Geralmente significa
uma solucao designada para um problema ou tarefa especificos, que nao pode
ser aplicada em outros casos. Um processo ad hoc consiste em um processo
em que nenhuma técnica reconhecida é empregada e/ou cujas fases variam em

cada aplicagao do processo. [3], [L10]

Cédigo aberto criado pelo OSI (Open Source Iniciative), a partir do texto orginal
da Debian Free Software Guidelines, determina que um programa de cédigo
aberto deve garantir distribuicao livre, cédigo fonte, trabalhos derivados, in-

tegridade do autor do cédigo fonte, distribuicao da licenga, entre outros. (6]

2 B4

Eclipse® IDE para desenvolvimento em linguagem Java/C/C++.

Framework estrutura de suporte definida para que um outro projeto de software

possa ser organizado e desenvolvido. [30] [44], 55, [87]

GL graus de liberdade. [65H70] [72} [79]

Grid Computacao em Grid é um modelo computacional capaz de alcancar uma alta
taxa de processamento e armazenamento dividindo as tarefas entre diversas

méquinas através de uma rede, que formam uma mdaquina virtual.. [2] [3] [}, [0}

29} B0, B0} BT} 55} B8 [100} [110, 113

Hardware parte fisica do computador, ou seja, é o conjunto de componentes eletro-

nicos, circuitos integrados e placas, que se comunicam através de barramentos.

21} BT} {45} B1]

XX



HTML (HyperText Markup Language) linguagem de marcagdo para hiper-

texto com a qual as paginas Web sao feitas.

HTTP (Hypertext Transfer Protocol) protocolo para envio e recebimento de
dados pela internet. [44]

JDK (Java Development Kit) conjunto de programas para desenvolvimento de

c6digos em Java..

JRE (Java Runtime Environment) conjunto de bibliotecas necessdrias para

executar cédigos Java.. 53]
MWC modelo de workflow cientifico.

Script linguagem interpretada que age de dentro de um programa e/ou de outras

linguagens de programagao, como forma de extensao. [9] 29| [40] (42}

Software programa ou aplicativo de computador. [IH3] [6] 2931}, (42} [45] 4}, [79] [80}
110

Sun Microsystems empresa desenvolvedora de tecnologias Java.

SWC sistema de workflow cientifico.

XML (Extensible Markup Language) linguagem de marcacao extensivel, uti-

lizada para armazenamento de dados. 23] [40] 4], [44]






Capitulo 1

Introducao

Esse é um trabalho multidisciplinar que investiga o uso de sistemas computaci-
onais para apoio ao processo de modelagem computacional aplicado a engenharia,

mais especificamente, a area de sistemas Dinamicos dos Corpos Deformaveis.

No contexto dessa pesquisa é importante observar a modelagem computacional
como sendo um dos passos de uma abordagem particular para o processo de expe-
rimentagao cientifica. Nesse processo o fenémeno a ser estudado é simulado em um

computador. Para esse tipo de experimentacao foi definido o termo “in silico’ﬂ.

Esse ambiente multidisciplinar envolve pelo menos trés especialidades: o conhe-
cimento e a compreensao dos fenomenos fisicos que se deseja simular, a criagao de
modelos matematicos para tais fenomenos e o conhecimento de sistemas computa-

clonais.

Um cenério comum na pesquisa baseada em experimentos n silico é encontrar
trabalhos deficientes em algumas das especialidades envolvidas. Algumas conseqiién-
cias desse cendrio sao relacionadas as deficiéncias na especialidade de sistemas com-
putacionais. Essas deficiéncias sao de interesse destacar nesse trabalho, e por esse

motivo sao listadas a seguir:

— a baixa reutilizacao de programas e sistemas ja desenvolvidos, que compromete
a eficiéncia do desenvolvimento dos [softwares| para simulagao dos modelos;

LIn silico é uma expressdo comumente usada na simulacio computacional e dreas correlatas

para designar algo que ocorreu em ou através de uma simulagao computacional.



— a dificuldade de integracao dos sistemas computacionais usados nas diversas

etapas do experimento in silico;

— e a dificuldade de gerenciamento dos varios processos envolvidos nas etapas de
construcao e execucao de um projeto que envolva diversos sistemas computa-

clonais.

O processo automatizado que gerencia processos e dados para criar solugoes
computacionais para um problema cientifico ¢ chamado de Workflow Cientifico.
Alguns exemplos de etapas desse processo sao a definicao dos dados do experimento,

a simulagao do fendmeno e a analise dos resultados.

Para um Workflow Cientifico definido com as particularidades de um experi-
mento especifico da-se o nome de Modelo de Workflow Cientifico (MWC)). Outro
conceito importante no contexto desse trabalho é o conceito de Sistemas Workflow

Cientifico (SWCJ), que é uma classe de ferramentas de projetadas para

auxiliar na definicao e execucao dos MWCs.

Relacionado ao ambiente de utilizacao de um SWC, existem diferentes tipos de
usuarios, a saber: usuarios que definem e usam os recursos disponiveis em um SWC,
usuarios que apenas executam os MWCs e os usuarios que criam componentes para

seus MWCs com novas tarefas nao fornecidas pelos SWCs.

H&a também no mercado uma vasta variedade de SWCs disponiveis para uso,
que fornecem um grande espectro de funcionalidades para apoio a definicao e a
execucao de MWCs. Esses sistemas variam em grau de generalidade, quanto a area

de aplicacao, além de variarem quanto a facilidade de instalagao e uso.

Os SWCs disponibilizam blocos de construcao basicos para definicao dos MWCs,
que, eventualmente, podem nao disponibilizar toda a funcionalidade necessaria a um
MWC especifico. Assim, os SWCs também suportam mecanismos para extensao
de suas funcionalidades, para o qual demandam maior ou menor especializacao e

atendem em maior ou menor grau as demandas das aplica¢oes dos usuarios.

Geralmente, os mecanismos para melhorar o desempenho da execucao dos mo-
delos demandam maior conhecimento da especialidade sistemas computacionais. Os
SWCs encontrados na literatura apresentam recursos para facilitar o uso de tais me-

canismos, como por exemplo, interfaces com Computacionais e Paralelizacao
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da execucao das atividades dos MWCs.

1.1 Objetivo

O objetivo deste trabalho é avaliar a aplicabilidade de SWCs visando solucionar
as dificuldades encontradas por grupos de modelagem computacional na area de sis-
temas Dinamicos dos Corpos Deformaveis. Para atingir esse objetivo sera realizado
um estudo dos SWCs para identificar e documentar as possiveis funcionalidades e

avaliar a sua aplicabilidade.

Com relacao a eficiencia no desenvolvimento dos MWCs, pretende-se avaliar a
facilidade de um nao especialista em sistemas computacionais, em compor novos
MWoCs, reutilizando componentes disponiveis no SWC ou partes de outros MWC

desenvolvidos por outros pesquisadores.

Com relacao a integracao de sistemas computacionais pretende-se avaliar a faci-
lidade de se integrar ao SWC, disponiveis no mercado, como o Matlab@f]
e o R®f] e também programas desenvolvidos por outros programadores,

fazendo uso de tecnologias, tais como web services e [Grid]

Com relagao ao gerenciamento da construcao e execugao de um MWC, pretende-
se investigar o suporte que ¢ dado para a identificagao de componentes disponiveis,

a composicao desses componentes e a depuracao do MWC.

Outro objetivo dessa pesquisa é selecionar um SWC adequado, com uma justifi-
cativa da escolha, e oferecer exemplos praticos de sua utilizacao na area de sistemas
Dinamicos dos Corpos Deformaveis. Para as funcionalidades com avaliagao nega-
tiva, quanto a facilidade de uso, serao fornecidos guias ou artefatos de que

minimizem esse problema.

2Matlab®): interativo de alto desempenho voltado para o cédlculo numérico. http:

//www.mathworks . com
SR®: programa gratuito para computacdo estatistica e geragdo de graficos. http://www.

r-project.org
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1.2 Estado da arte em Sistemas de Workflow

Esta secao apresenta algumas pesquisas relacionadas com o contexto dessa disser-
tacao. Tais pesquisas incluem o desenvolvimento de ferramentas para implementacao

dos conceitos de Workflow Cientifico e classificagoes taxonomicas de tais conceitos.

Pesquisadores de varias areas do conhecimento fazem uso dos SWCs e produzem
documentos sobre esses sistemas, tutoriais de uso e diversas bibliotecas que agregam
novas tarefas aos sistemas. Entre as dreas de conhecimento com relatos de uso de
Workflow Cientificos destacam-se a biologia [24], 46], ecologia [24] [46], quimica [46],
geologia [24], 46], oceanografia [46], filogenia [46], entre outros |29} [55].

Existem atualmente intimeros SWCs disponiveis para uso, entretanto por uma
questao de objetividade foram selecionadas aqui algumas dessas ferramentas que
ilustram satisfatoriamente os conceitos mais relevantes. As ferramentas selecionadas
sao: Kepler [18, 29], Triana [24] 53], 59], Taverna [24, 56l 57] e Vistrails [21) [54],

detalhados a seguir.

A ferramenta Kepler é um SWC desenvolvido pela Universidade da Califérnia,
Berkeley nos EUA, em 2005. O Kepler foi projetado para trabalhar com diversas
areas de pesquisa cientifica, dentre os quais cita-se a bioinformética, a ecoinforma-
tica e a geoinformética. Trata-se de uma ferramenta desenvolvida em Java®f] e
de [cédigo abertd] construida a partir do sistema Ptolemy [7, 14], que é um ambi-
ente para estudos de modelos computacionais, desenvolvido pela mesma instituicao.

Atualmente a versao disponivel deste sistema é a betas3.

O Kepler é uma ferramenta que tem uma boa estruturacao de codigo e interface,

além de suportar um grande nimero de funcionalidades relacionadas aos SWCs.

Atualmente é desenvolvido pela uniao de projetos colaborativos com participacao
de instituicoes como: SEEKE], SDM Center/SPAﬂ Ptolemy I, GEON]Z], ROADNetE],

4Java®: linguagem de programagao orientada a objetos. Marca registrada da

[27, 28] http://java.sun.com
°Science Environment for Ecological Knowledge: repositério de dados e defini¢bes sobre ecoin-

formética
6SDM Center/SPA: ministério de energia dos Estados Unidos
"GEON: projeto colaborativo sobre geociéncia
8ROADNet: projeto da Universidade da Califérnia sobre ciéncia multidisciplinar nas 4reas de
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CIPRESH, Kepler/CORE Project, entre outros.

Outro sistema voltado para o desenvolvimento de workflows cientificos é o sistema
Triana, mantido pela Universidade de Cardiff no Reino Unido. Essa ferramenta é de

codigo abertol e desenvolvida utilizando a linguagem Java@®. Atualmente a versao

disponivel deste sistema ¢é a 3.2.3.

O Triana permite que seus usuarios montem programas a partir de um conjunto
de blocos de construcao, que sao selecionados para compor um MWC na édrea de
trabalho, para o qual os blocos sao arrastados. Entre os blocos disponiveis estao os
que realizam processamentos de sinais, manipulam imagens e videos, fazem proces-

samento de textos e os que fazem analises estatisticas.

Como descrito em seu guia na referéncia [58], o Triana é recomendado para execu-
tar tarefas automaticas e repetitivas, como por exemplo uma procura e substituicao

em varios arquivos textos.

O Triana faz parte da PPARCﬂ, fundada pelo projeto GridOneDlE, que tem o
objetivo de criar aplicagoes para[Grids| feitas em Java®) e integradas ao Triana. Além
disso, o Triana também é utilizado como aplicacao para interagao no GridLabE, que

¢ um ambiente para desenvolvimento de grandes projetos.

Outra opc¢ao para criagao de MWCs é o sistema Taverna, que foi criado pelo
projeto myGridE, do Reino Unido. Esse sistema foi planejado para trabalhar prin-
cipalmente com projetos cientificos do dominio de bioinformatica, e teve sua primeira
versao de testes disponibilizada em junho de 2003. O Taverna ¢ um sistema de
e escrito utilizando linguagem Java®. Atualmente a versao disponivel

deste sistema é a 1.7.0.

O Taverna fornece um mecanismo para validacado do MWC que é definido na
linguagem Scufl (Simple Conceptual Unified Flow Language) [47]. A linguagem
Scufl permite que o usuario descreva uma tarefa conceitual através de uma entidade

simples, além de ter um mecanismo de tratamento de falha bésico.

geografia, oceanografia, ecologia e outros
9CIPRES: projeto colaborativo de pesquisa na 4rea de filogenia
10 Pikes Peak Red Cross - http://www.pparc.org
1 GridOneD: ambiente (Grid| voltado para o Triana. http://www.gridoned.org
12GridLab: ambiente http://www.gridlab.org

BmyGrid: ambiente para drea de bioinformdtica. http://www.mygrid.org.uk
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Por fim, um dltimo exemplo de SWC é o Vistrails [49], que prové suporte a
exploracao e visualizacao de dados. Esse sistema é desenvolvido na Universidade

de Utah, nos EUA, utilizando a linguagem Python@ﬂ O Vistrails, assim como

os anteriores, também ¢é um [software| de [codigo aberto, Sua primeira versao foi

liberada em janeiro de 2007. Atualmente (Fevereiro de 2008), a versao disponivel

deste sistema é a 1.0 revision 1024.

O Vistrails foi planejado para suprir as necessidades de aplicacoes cientificas ex-
ploratérias, principalmente processamento de imagens. Como seus usudrios tendem
a gerar e avaliar as hipéteses sobre os dados estudados, uma série de diferentes MWC
sao criados enquanto o modelo ¢ ajustado em um processo interativo. Por isso, o
Vistrails foi construido para ser capaz de gerenciar os varios MWCs, nos quais ha
poucos processos repetitivos e algumas mudancgas entre os modelos. Além dessa ge-
réncia, o Vistrails também organiza a criagao, a execucao, o compartilhamento de
visualizacaoes complexas e a mineracao de dados. Vale citar que o sistema Vistrais

foi o pioneiro na implementacao do conceito de proveniéncia, discutido na Secao [2.4]

No estudo de caso apresentado no Capitulo [6] adotou-se o sistema Kepler, cuja
escolha serd justificada no Capitulo [l Objetivou-se ilustrar no sistema Kepler os
conceitos que serao apresentados no Capitulo [2, sobre SWCs, e de avaliar as funcio-
nalidades comentadas na introducao. Essa ferramenta permitira também ilustrar a

criacao de um MWC no dominio de Dinamica dos Corpos Deformaveis.

Com relacao a classificacao de conceitos de SWCs, outros trabalhos também
discutem a construcao de taxonomias na area de workflow cientifico, tais como os
citados nas referéncias [36] e [77]. No entanto, o primeiro desenvolve uma taxono-
mia das funcionalidades de workflow cientifico voltada apenas para caracteristicas
especificas da drea de computagao em ambiente [Gridl O segundo, trata da cons-
trucao de uma taxonomia para as caracteristicas apenas relacionadas ao conceito
de proveniéncia. Nesse trabalho é realizada uma classificacao mais abrangente da

funcionalidades dos SWCs, discutidas no Capitulo [2]

1Python®: linguagem de programacao orientada a objetos. http://www.python.org
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1.3 Organizacao do texto

Este trabalho é composto por 7 capitulos, incluindo este capitulo que da uma

visao geral sobre o trabalho desenvolvido.

O conceito de Workflow Cientifico é detalhado no Capitulo [2 bem como a apre-

sentacao da taxonomia.

No Capitulo [3] sao apresentados conceitos que dao suporte tecnolégico as cate-

gorias da taxonomia.

No Capitulo 4] é apresentado o sistema Kepler. Esse capitulo destaca a criacao de
MW(Cs especificamente nesse sistema, além de sua interface e componentes basicos.

As categorias da taxonomia, suportadas pelo Kepler, também sao comentadas.

No Capitulo |5 sao expostos conceitos gerais a respeito da modelagem computa-
cional de sistemas deformaveis, analisando-se as equacoes diferenciais ordinarias que
regem o comportamento dinamico desses sistemas em modelos de um ou mais graus

de liberdade.

O estudo de caso é abordado no Capitulo [6] no qual sao discutidos os MWCs

criados, os algoritmos usados e as facilidades de uso do sistema Kepler.

Por fim, as conclusbes e principais contribui¢oes oferecidas por este trabalho,
bem como algumas sugestoes para futuros trabalhos de pesquisa envolvendo o tema

discutido, sdo apresentadas no Capitulo [7]



Capitulo 2

Sistemas de workflow cientifico

A concepcao formal de workflow iniciou-se no mundo dos negécios sob a forma de
ferramentas e tecnologias para gerenciar e organizar os fluxos de trabalho propostos
por empresas comerciais. A principal preocupagao com os workflows de negdcios se

relaciona com a seguranca e a integridade da seqiiéncia das agoes [33].

Em 1996, a WIMC ( Worflow Management Coalition) definiu workflow como: “a
automagao de processos de negdcios, no todo ou em partes, no qual documentos,
informagoes ou tarefas sao passadas de uma para outra acao, de acordo com o

conjunto de regras de procedimentos” [36].

Uma definicao mais recente de workflow denota a execucao controlada de multi-
plas tarefas em um ambiente de elementos processados de forma distribuida. Work-
flows representam um conjunto de atividades que podem ser executadas com suas

relagoes interdependentes, suas entradas e suas saidas [41].

A referéncia [36] define workflow cientifico como uma automagao de processos ci-
entificos no qual tarefas sao estruturadas baseadas nas suas dependéncias de controle
e dados. Ilkay Altintas [30] define workflow cientifico como um processo automati-
zado que combina processos e dados em um conjunto de passos estruturados para

implementar solugoes computacionais para um problema cientifico.

Um workflow cientifico de uma maneira geral necessita coletar, gerar e analisar
uma grande quantidade de dados heterogéneos, que é, normalmente, a esséncia do

seu trabalho. Assim, workflow cientifico tem como sua principal propriedade a



flexibilidade, que pode ser definida como a facilidade de se dar manutencao em
MWCs, o uso de dados heterogéneos, o acompanhamento de processamentos e a
comparacgao de resultados. Essas caracteristicas sao de grande importancia para

acelerar o trabalho do pesquisador.

Inicialmente, os workflows cientificos eram criados através de [script] de automa-
cao das tarefas. Esses [scripts| eram construidos utilizando-se linguagens textuais.
Em versoes mais recentes, a inclusao de sistemas graficos facilitou muito a constru-

¢ao e manutencao de workflows.

Uma ilustragao da interface grafica de um SWC pode ser vista na Figura [2.1
No exemplo tem-se, a direita, um MWC, a esquerda, um conjunto de componentes
disponiveis para serem adicionados ao modelo e uma caixa com o estado da execugao

do workflow.
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Figura 2.1: Interface grafica do sistema de workflow cientifico Taverna. Extraido

da referéncia [47].

Além da flexibilidade, pode-se citar como outras vantagens de se usar workflow
em trabalhos cientificos a divisao do trabalho e o controle avancado da execucao.

Por divisao do trabalho entende-se a execucao de tarefas em maquinas remotas ou
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até mesmo em clusters. O controle avancado da execucao é o acompanhamento da
computacao da tarefa, com opcoes de visualizagao de variaveis, de pausa, resumo e

parada da computacao.

Um MWC é o projeto criado pelo usudrio em que os componentes sao organizados
e o fluxo de processamento é definido. Outro exemplo de MWC é apresentado na
Figura Os retangulos representam as diversas tarefas a serem executadas e as
setas definem as dependéncias entre elas. Os icones ornamentando os retangulos
ajudam a identificar as diferentes tarefas. As tarefas sao identificadas também por
nomes sugestivos de suas atividades. O texto descritivo é um dos artefatos possiveis

no diagrama e tem papel de documentacao.

PN Director iniial population  ®initPap: 1
growth factor e 286

SequencePlotler carmying capacity  ®k: 100

_m number of iterations®nSteps: 100

*

SampleDelay

Discrete Logistic

{1 +r*(1 - nfk))

Halthteration

S

This workflow is an example of how one can solve a discrete finite-difference
equation. In this case it is a discrete population model defined in terms

of a "growth factor’, r, and a "carrying capacity’, k. Note that the expression
actor labeled "Discrete Logistic” has an input 'n" which is the value of the
populaton at step 'n’. The expression shown is the updated value at the
'n+1'th sten. The loobina connection feeds the result back to the inout and

Figura 2.2: Exemplo de um modelo de workflow cientifico criado no Kepler.

Extraido da referéncia [46].

Os usuarios de um SWC sao classificados de acordo com a especialidade e o uso
na criagao dos seus MWC:
usudrio leigo ¢ quem apenas executa os MWCs;

usuario intermediario é aquele que define os modelos e usa os recursos disponiveis
em um SWC;
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usuario avancado ¢é capaz de criar novos componentes para seus MWCs que for-

necem novas tarefas nao encontradas nos SWCs.

2.1 A Taxonomia

A Taxonomia é conhecida como a ciéncia da identificagdo e classificagdo [62].
Assim, para facilitar o estudo dos SWCs é proposta nessa se¢cao uma compilagao
dos diversos conceitos encontrados na literatura, em trabalhos que tratam do tema.

Essa compilacao é organizada sob forma de uma taxonomia.

Nesse sentido, os conceitos organizados nessa taxonomia se referem aos possi-
veis recursos encontrados em um SWC. Esses recursos englobam tanto os blocos de

construcao de um MWC como também as funcionalidades para sua manipulacao.

A taxonomia criada neste trabalho foi desenvolvida a partir da leitura de traba-
lhos que apresentam taxonomias nesse dominio, estendendo-as com novos conceitos
encontrados na anélise das funcionalidades dos SWCs estudados: Kepler, Triana,

Taverna e Vistrails.

A estrutura da taxonomia neste trabalho foi dividida inicialmente em trés ca-
tegorias: o Projeto, a Execucao e a Proveniéncia. A categoria Projeto trata da
montagem e organizacao de um MWC. A categoria Execucao apresenta as funciona-
lidades do workflow em tempo de processamento. Por fim, a categoria Proveniéncia

aborda as funcionalidades apo6s execucao de um MWC.

A Figura 2.3 mostra as categorias da taxonomia, e suas subcategorias, propostas

por este trabalho.

2.2 A Categoria Projeto

O Projeto é uma etapa da construcao de um MWC em que se especifica como
suas tarefas sao definidas e compostas. Tarefa é um procedimento utilizado para se
solucionar um problema bem definido. Podem ser citados como exemplos de tarefa:
o calculo de uma raiz quadrada, a montagem de um grafico, a computacao de uma

integral e a solugao de uma equagao.
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Figura 2.3: Arvore taxonémica dos conceitos de workflow cientifico (contribuicao

do autor).
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Dentro do escopo da categoria Projeto de um workflow cientifico, encontram-se
os seguintes conceitos: Estrutura , que identifica os tipos de organizacao da
execucao das tarefas; Composigao , que aborda a interagao do usudario na
montagem do MWC; Modelos Computacionais , que descrevem como sera
o comportamento da execucao de um MWC; Tipos de componentes , que
agrega as tarefas disponiveis por padrao nos SWCs; e Extensoes , que, por
fim, apresenta as formas de adicionar novas tarefas aos MWCs. Esses conceitos sao

detalhados a seguir.

2.2.1 Estrutura

Um MWC é composto de varias tarefas conectadas de acordo com suas de-
pendéncias, cuja estrutura indica a ordem de execugao no tempo, de cada tarefa.
Um MWC, geralmente, é organizado utilizando-se o modelo DAG (Directed Acyclic
Graph) ou nao-DAG. Um modelo DAG, na matemadtica, pode ser traduzido como
um grafo dirigido sem ciclo [61], como ilustrado na Figura . Portanto, o modelo

nao-DAG é um grafo ciclico.

&

Figura 2.4: Exemplo de um grafo dirigido sem ciclo.

3

Um MWC baseado no modelo DAG pode conter estruturas do tipo Seqiiencial,
Paralela ou Selecao. A primeira define a execucao em série das tarefas, ou seja,
uma tarefa inicia seu processamento somente apds a tarefa anterior ter finalizado
seu trabalho. No tipo de estrutura Paralela, as tarefas executam suas atividades ao
mesmo tempo. Por fim, o tipo de estrutura Selecao define a execucao de uma tarefa

somente quando a condi¢ao associada a essa tarefa for verdadeira.
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Um MWC baseado no modelo nao-DAG tem todos os tipos comentados no mo-
delo DAG (seqiiencial, paralelo e sele¢ao) mais o tipo Lago. Esse se resume em um
conjunto de tarefas que, em um bloco de iteragao, pode se repetir varias vezes até

uma condicao ser satisfeita.

2.2.2 Composicao

Os sistemas para composicao de MWC sao projetados para auxiliar o usuério
a organizarem componentes no workflow. Um Componente é uma tarefa represen-
tada graficamente em um SWC. Os tipos de composicao definidos na literatura sao

composi¢ao manual e composi¢ao automatica.

Na Figura pode-se visualizar um SWC com um MWC e seus componentes.
Para a sua montagem, torna-se necessario, inicialmente, definir quais componentes
serao necessarios incluir no modelo, para, em momento posterior, serem escolhidas
as ligagoes entre os componentes de acordo com seus tipos de dados de entrada e
saida. Os dados de entrada normalmente ficam no lado esquerdo ou em cima do
componente e os dados de saida na direita ou embaixo, essa disposicao varia de um

SWC para outro.

gl ™= LE
@ [ signalProc
@[] algarithms
@[] Convarters
@ (] DataParam
@ [ Demos
© [ Filtering
& [ Input
@ ] Output
[ Exporter
[y GraceGrapher
0y Histogrammer (£

SGTGrapher

[ s6TGrapher D

|| Tool Tree Expanded

Figura 2.5: Paleta de componentes, componentes e interface grafica do sistema

Triana.
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As ferramentas de composi¢ao manual geralmente sao sistemas gréaficos com re-

presentacoes intuitivas e podem ser utilizadas facilmente por usuarios leigos.

Alguns SWCs possibilitam a importacao de novos componentes a partir de reposi-
torios na internet. Esses repositorios normalmente armazenam novas tarefas criadas

pelos desenvolvedores do projeto ou, ainda, por outros usuarios dos sistemas.

Outra variante da atividade de Composicao é a composicao automatica, que
consiste na geragao de um MWC a partir de poucos requisitos, como dados esperados
e parametros de entrada. Esse tipo de composicao é recomendado para usudrios que
precisam criar uma grande quantidade de workflows. Em contra partida, hé o desafio

de encontrar os componentes corretos para comporem o MWC.

A composicao automaética é feita por um algoritmo que tem a funcao de selecionar
e compor as tarefas num MWC. Essa automacao pode ocorrer em diversos graus,
variando desde a simples recomendagao das tarefas até a composicao de um MWC
completo. As ferramentas baseadas em ontologia estao em fase de pesquisa para

darem suporte a composi¢ao automatica de MWC [16].

Outra interessante técnica de composicao automatica de workflows é disponibi-
lizada pelo sistema Vistrails: por meio de informacao, em alto nivel de abstracao,
sobre os resultados semelhantes obtidos em outros workflows selecionados pelo usua-

rio, é possivel realizar a composigao de um novo MWC por analogia [49].

2.2.3 Modelos computacionais

Em teoria da computacgao, um modelo computacional (Model of Computing) é
a definicao do conjunto de operagoes disponiveis para processamento de tarefas. O
modelo computacional descreve como serd o comportamento do sistema como um

todo em funcao da combinagao das suas operacoes elementares [52].

Os modelos computacionais podem ser agrupados em categorias, conforme as
caracteristicas principais encontradas em determinados dominios de aplicacao. Por
exemplo, determinadas aplicagoes possuem tarefas que ocorrem de forma continua no
tempo, como os circuitos analdgicos. A modelagem de tais sistemas é normalmente
feita através de sistemas de equagoes diferenciais ordinarias. Em outros sistemas,

os eventos ocorrem de forma discreta, como a entrega de mensagens em redes de
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comunicagao de dados. Alguns desses casos tém como caracteristica principal a
nocao de estados entre os quais o sistema pode alternar. Em sistemas com essa
caracteristica, a maquina de estados finitos é um conhecido modelo conceitual para

sua modelagem.

Em outras ocasioes, é necessario modelar a possivel ocorréncia simultanea dos
eventos de um sistema. Varios modelos conceituais tém sido propostos para modelar
sistemas concorrentes, como por exemplo a linguagem formal CSP (Communicating

Sequential Processes) [9].

Outro modelo importante é o Fluxo Sincrono de Execugao de tarefas, encontrado
em linguagens de programacao. Esse modelo é, em muitos casos, suficiente para
modelar as seqiiéncias de atividades de um experimento cientifico, de particular

interesse para o escopo desse trabalho.

Existe uma variedade de modelos computacionais que trabalham com concorrén-
cias e tempos de diferentes maneiras [7]. Esses modelos podem ser classificados como
modelos computacionais determinantes, que conhecem todas as etapas da execucao,
e modelos computacionais estaticamente programados, que conhecem algumas eta-

pas durante a execucgao.

A escolha de um modelo computacional apropriado para uma aplicacao particular
¢ muitas vezes dificil, por isso é essencial uma andlise cuidadosa e uma selecao

criteriosa antes da construcao de fato no SWC.

Os SWCs que pretendam dar suporte a experimentos de diferentes dominios de
aplicagao devem possuir recursos que possibilitem a selecao do modelo computacio-

nal que serd aplicado ao sistema que esta sendo modelado.

O sistema Ptolemy, base do sistema Kepler, desenvolveu dezessete tipos de mo-
delos computacionais diferentes. Entretanto, o Kepler incorporou em seu sistema
um pequeno conjunto dos mais usados: Tempo continuo, Fluxo de dados dinamico,

Evento discreto, Processos em rede e Fluxo de dados sincronos [46].

O estudo dos diferentes modelos computacionais e de como implementé-los nao
estd entre os objetivos desse trabalho. Sera feita, tao somente, a seguir, uma in-
troducao sobre cinco dos principais modelos suportados nas ferramentas estudadas.

Como se sabe, modelos computacionais podem ser combinados, gerando modelos
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hibridos de comportamento mais complexos, discussao essa que também esta fora

do escopo desse trabalho.

Tempo continuo (CT)

O modelo computacional tempo continuo (CT - continuous time) foi implemen-
tado no Ptolemy por Jie Liu [42]. Nesse modelo, os componentes interagem via
sinais em tempo continuo e normalmente especificam relacoes algébricas ou diferen-
ciais entre os dados de entrada e saida. O trabalho desse modelo computacional é
encontrar um ponto fixo, ou seja, um conjunto de fung¢oes continuas no tempo que

satisfaca todas as relagoes.

Esse modelo é muito 1til para modelagem de sistemas fisicos com descricao de
equacoes algébricas ou diferenciais lineares ou nao lineares, como por exemplo, cir-

cuitos analogicos ou sistemas mecanicos.

A avaliagao dos efeitos das mudangas dos parametros em MWCs que utilizam
a modelagem CT ¢é relacionada com o valor corrente ou avaliacao das mudancas de
outros parametros. Por exemplo, as mudancas na populacao de um predador e sua
presa, sobre o tempo, (equacao de Lotka-Volterra) pode ser calculada usando um

workflow com o modelo computacional CT. A Figura [2.6] ilustra o exemplo citado.
CT Director

Plot no tempo

/—m populagdo inicial  ®initPop: 1.0

fator de crescimeanto e, 2.6

capacidade de fransmissao ®k: 100

Modelo Logistico Integrador

Figura 2.6: Modelo de workflow usando um modelo computacional tempo continuo

(CT) no sistema Kepler. Extraido da referéncia [46].

O modelo CT no sistema Kepler é projetado para operar em grupo com outros
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modelos computacionais, tais como os eventos discretos (DE - discrete events), para
obter uma modelagem de sinal mista, ou as méquinas de estado finito (FSM - finite-

state machine), para criar modelos modais.

Fluxo de dados sincronos (SDF)

Codificado no Ptolemyll por Steve Neuendorffer [7], o modelo computacional
fluxo de dados sincronos (SDF - Synchronous Dataflow) serve a manipulagao de
computacoes regulares que operam em fluxo sequencial e capaz de determinar a

ordem de execucao das tarefas do MWC.

O modelo SDF é muito eficiente e nao onera os recursos de sistema com dados
extras, tendo em vista que, antes de iniciar a execucao em si, uma pré-analise das
execucoes das tarefas é realizada. Entretanto, para alcancar a mencionada eficiéncia,
certas condicoes deverao ser satisfeitas, como por exemplo, os valores dos dados

consumidos e produzidos de cada componente devem ser constantes e declarados.

Todavia, MWCs que necessitam de execucoes ou fluxos dinamicos nao podem
usar esse tipo de modelo computacional. Além disso, o modelo SDF, a principio,
nao reconhece a passagem do tempo e tarefas que dependem da nocao do tempo nao

trabalham como esperado.

A Figura[2.7 apresenta um exemplo de MWC com o modelo computacional SDF,
onde uma imagem ¢ lida, rotacionada e apresentada para visualizacao. Esse exemplo
¢ um MWC sequencial que necessita de um modelo computacional simples que assu-
gure a computagao de cada tarefa na ordem correta. Assim, o SDF assegurard que a
imagem nao serd visualizada até que ela seja rotacionada, e, garante também, que a
imagem nao sera processada até que seja carregada pela tarefa correspondente. Essa
geréncia deve-se ao fato que o SDF realiza uma pré-analise da execugao do MWC

antes de iniciar a computacao da primeira tarefa.

Processos em rede (PN)

O modelo computacional processos em rede (PN - Process Networks) foi imple-
mentado no Ptolemy por Mudit Goel [43]. Nesse modelo, as tarefas sao computadas

em paralelo, geralmente implementadas como Java threads|27], e se comunicam pelo
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SDF Director

D

Image Rotate

Image Reader

Figura 2.7: Modelo de workflow usando um modelo computacional de fluxo de

dados sincrono (SDF) no sistema Kepler. Extraido da referéncia [46].

envio de mensagens através de canais que podem armazenar essas mensagens.

O estilo de comunicagao usada é comumente conhecido como assincrona, na qual
o emissor da mensagem nao precisa esperar que o receptor esteja pronto para recebe-
la. Existem iniimeras variantes dessa técnica, mas o modelo PN utiliza uma técnica

que assegura a computagao, conhecida como Kahn process networks [22].

O modelo em anélise, assim como o modelo computacional fluxo de dados sin-
crono (SDF), ndo tem nocao de tempo. A diferenga entre os dois modelos estd na
maneira que sao executados, uma vez que o modelo PN nao realiza uma pré-analise
da execucao das tarefas. Um MWC que utilize PN é guiado pelos dados disponiveis,
ou seja, os dados sao criados nas saidas das tarefas a qualquer momento, e estao
disponiveis para as entradas da préoxima tarefa para que possam computéa-los. Os
dados de saida sao passados através dos canais de comunicacao, onde ficarao arma-
zenadas até que a proxima tarefa colete todos os dados de entradas necessarios e

possa iniciar sua execugao.

Workflows que utilizem o modelo PN sao eficazes, pois tém poucas restri¢coes. Por
outro lado, podem ser ineficazes porque o algoritmo de coordenacao desse modelo

deve observar as tarefas que tem dados suficientes para iniciar a execucao.

Apesar das vantagens apresentadas acima, as tarefas do workflow utilizando o
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modelo PN podem causar resultados inesperados. Por exemplo, um workflow pode
recusar terminar a execucao automaticamente porque sempre hé dados sendo criados
e disponiveis para as tarefas executarem. Outra falha pode ocorrer se uma tarefa
gerar dados de saida muito mais rapido que outra consiga ler, assim, a area de
armazenamento pode gerar estouro de memoria e causar uma falha na execucao do

workflow.

Fluxo de dados dinamico (DDF)

O modelo computacional fluxo de dados dinamicos (DDF - Dynamic Data Flow)
foi implementado no Ptolemy por Gang Zhou [23]. Este modelo é a uniao dos
modelos fluxo de dados sincronos (SDF) e fluxo de dados booleano (BDF - Boolean

dataflow [1]).

No modelo SDF, uma tarefa consome e produz um numero fixo de dados por
execucao. Essa informagao estdtica torna possivel a avaliacao da execucao antes de
executar de fato. No modelo em andlise nao hé esse controle estatico e, assim sendo,
uma tarefa pode mudar a quantidade de informagao produzida ou consumida a cada

€xecucao.

Os componentes que caracterizam o modelo DDF sao Select e Switch, que conso-
mem ou produzem dados nos diferentes canais de comunicagao baseados nos dados

recebidos.

Esse modelo ¢é indicado para workflows que utilizem lacos, ramificagoes ou outras
estruturas de controle. Se o MWC tiver como requisito o processamento em paralelo,
o modelo PN podera ser usado. Em geral, o modelo DDF é uma 6tima escolha para se
gerenciar workflows que contenham o tipo de estrutura if-then-else, que a interagao

dependa dos dados ou que exista recursividade.

A Figura [2.8 apresenta um MWC que utiliza o componente BooleanSwitch para
direcionar a entrada para o canal de saida If ou o canal Else, que dependera do valor
passado pelo canal de controle. Pelo fato da saida do componente BooleanSwitch
nao ser constante, esse workflow nao pode ser executado por um modelo SDF, que

necessita que a producao e consumo de seus dados sejam conhecidos.
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Figura 2.8: Uso do modelo DDF com um workflow que usa o tipo de estrutura

if-then-else. Extraido da referéncia [40]

Evento discreto (DE)

O modelo computacional evento discreto (DE - Discrete Event) foi codificado
no Ptolemy por Gang Zhou [40]. Nesse modelo, os processos se comunicam via
seqiiéncia de eventos, que é um valor e um ponto, ambos estabelecidos no tempo,
junto com a linha de tempo real. Uma tarefa pode ser um processo que reage a

eventos ou funcoes que executam quando novos eventos sao fornecidos.

Esse modelo é comumente utilizado para a especificacao de [hardware]digital, para
a simulacao de sistemas de telecomunicagoes e para um grande nimero de simulagao
de ambientes, de linguagens de descricao de e de simulacao de linguagens.
E bastante empregado para modelagem de sistemas orientados no tempo, tais como

sistemas de enfileiramento ou comunicacao em redes.

Um problema classico que pode ser modelado pelo DE € o da estagao de onibus e
0 passageiro, em que Onibus e passageiros chegam na estagao aleatoriamente ou em
taxas fixas e o diretor de transito deseja calcular, ou minimizar, o nimero de vezes

que os passageiros ficam esperando.

O modelo DE implementa um simulador de evento discreto bastante sofisticado.
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Os simuladores DE normalmente precisam manter uma fila global de eventos penden-
tes ordenados por tempo, conhecida como fila de prioridades. Ocorre que essa regra
pode custar muitos recursos computacionais, pois precisa inserir um novo evento na

ordem correta na fila.

Além disso, o modelo DE da uma semantica deterministica para eventos simulta-
neos, ao contrario da maioria das competicoes dos eventos discretos dos simuladores.
Isso significa que para qualquer dois eventos com o mesmo tempo, a ordem na qual
eles serao processados sera deduzida da estrutura do modelo. Isso é feito a partir da

andlise da estrutura grafica do MWC para os dados precedentes.

Escolha do modelo computacional

Todo MWC requer um modelo computacional, que tem uma maneira tnica de

instruir as tarefas de um workflow.

A escolha do modelo computacional a ser utilizado deve ser feita durante os
estdgios iniciais da construcao do workflow. A medida que o usuario descreve os
passos do workflow e pensa sobre os tipos de tarefas que serao executadas, é preciso
ter as seguintes perguntas em mente: O workflow depende do tempo? Ele executa
uma transformacao de dados simples com taxas de producao e consumo constantes?
O modelo workflow é descrito por uma equacao diferencial? As respostas a essas
questoes geralmente indicarao qual é o melhor modelo computacional que se deve

usar [[46]].

A seguir, sera discutido quais modelos computacionais devem ser usados, de

acordo com as respostas das perguntas apresentadas acima.
Questao 1: O workflow depende explicitamente do tempo?

Para diversas tarefas computadas num workflow, a passagem do tempo é indi-
ferente. Um workflow que aplica uma formatacao a um arquivo de dados estatico
em outro tipo precisa ser capaz de ler o formato de entrada e saber como traduzi-lo,
mas nao necessita saber quantos segundos sao necessarios entre o tempo de inicio
e término da execucao. Igualmente, para um workflow que verifica uma série de
moléculas e compara (compara ou modela, etc.) suas estruturas com outra série, é

dispensavel o computo do transcurso do tempo. O modelo computacional que esses



2.2 A Categoria Projeto 23

workflows usam deve conhecer como ordenar os eventos, ou seja, em que momento
cada tarefa do workflow deve ser executado. Entretanto, nao é necessario que as

acoes das tarefas sejam executadas em tempos especificos.

Por outro lado, alguns workflows exigem o conhecimento da nocao do tempo.
Num workflow que descreva o crescimento da populagdo com recursos limitados,
onde a populacao é uma funcao do tempo e a taxa da populagao muda, é preciso
usar o tempo para fazer os cédlculos de previsao do crescimento populacional. Do
mesmo modo, um workflow que modela eventos que ocorrem em tempos discretos
também requer que se tenha nogao do tempo. Note-se, entretanto, que o tempo do
modelo e o tempo real podem ser diferentes. Por exemplo, uma anélise pode gastar
apenas alguns segundos no tempo real para ser feita, enquanto o tempo do modelo

avancou por varias horas.

Alguns modelos computacionais sao melhor empregados em workflows com de-
pendéncia de tempo e outros para workflows com independéncia de tempo. Geral-
mente, se um workflow necessita ter nogao do tempo, usa-se os modelos CT ou DE.
Se o workflow nao requer que se tenha nocao do tempo, utiliza-se os modelos SDF,

PN ou DDF.

Questao 2: O workflow executa uma transformacao de dados simples

com taxas de produgao e consumo constantes?

Inicialmente, destaca-se que, se o modelo workflow exige o conhecimento do
tempo empregado, nao se faz necessario responder a essa questao de nimero dois.

Deve-se, pois, passar para a questao 3.

Uma transformacao simples de dados nao faz uso de uma logica complexa, de
uma computacao distribuida ou de multiplos processos executando em paralelo.
Entre os exemplos de transformacao de dados simples estao a conversao de tipo de

dados: uma série de itens para um vetor, a traducao do formato de um arquivo para

outro: arquivo|XML (Fztensible Markup Language )| para arquivoHTML (HyperTezxd

[Markup Language); o calculo da média de uma série de valores; e a leitura de um

arquivo de dados e apresentacao de uma linha ou valor especifico.

Uma taxa constante significa que todas as tarefas de um workflow consumirao e
produzirao um nimero pré-determinado de dados a cada vez que o workflow iterage.

Apesar de um vetor ou matriz consistir em multiplos itens, ele é reconhecido como
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um unico tipo de dado e é passado da saida de uma tarefa para a entrada de outra

via canal de comunicagao.

O modelo computacional recomendado para workflows que facam transforma-
¢oes de dados simples e que tenham taxas constantes de producao e consumo é o
SDF. Se o workflow envolve uma logica complexa, computacao distribuida ou pro-

dugao/consumo de dados inconsistentes, é recomendado o uso dos modelos DDF ou
PN.

Questao 3: O modelo workflow é descrito por uma equagao diferen-

cial?

Equagoes diferenciais geralmente sao usadas por workflows que descrevem sis-
temas dinamicos, sistemas que dependem de um parametro que varia no tempo
continuamente, tais como crescimento da populacao de predadores e suas presas,
no tempo, ou workflows que sdo usados para executarem integragdes numéricas.
Esses MWCs deverao usar o modelo computacional CT, que foi desenvolvido para

trabalhar com equacoes diferenciais ordinarias.

Os workflows orientados por tempo e que nao estao envolvidos com equacoes
diferenciais deverao usar o modelo computacional DE para executar os eventos nos

tempos especificados ou para simulacao de programagao de eventos.

A Figura apresenta um guia de referéncia rapido muito 1til para se escolher

o modelo computacional.

2.2.4 Tipos de componentes

Os SWCs trazem por padrao uma vasta variedade de componentes que facilitam
a criacao dos MWCs, pois o usudrio nao precisa codificar tarefas para trabalhos
bésicos ou avancados. Esses componentes vao desde operacoes matematicas simples

até processamentos de imagens, processamentos de sons, entre outros.

Os componentes foram classificados em dois grupos ortogonais: Dominio de apli-
cacao e Recursos. Comumente, os componentes de Dominio de aplicacao sao apre-
sentados como a dimensao horizontal da ortogonalidade, enquanto os componentes

de Recurso, nesse caso, sao a componente vertical. A subcategoria Dominio de
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Figura 2.9: Guia de referéncia rapido para escolha do modelo computacional.

Extraido da referéncia [46]

aplicagao agrega componentes que executam tarefas intrinsecas ao dominio do expe-
rimento que serd executado. Os componentes dessa subcategoria foram agrupados
pelas areas de conhecimento nas quais os componentes se aplicam. A categoria Re-
cursos agrega os componentes que implementam as funcionalidades da ferramenta de
workflow, que se aplicam a MWCs de qualquer drea de conhecimento. A Figura [2.10]

apresenta um exemplo de classificagao de componentes.

A Figura [2.10] mostra a paleta de componentes do SWC Kepler, que sugere
uma classificacao dos tipos de componentes. A arvore mostra itens e subitens que
agrupam componentes. Por exemplo Components e Disciplines equivalem as sub-

categorias Recursos e Dominio de Aplicacao da taxonomia, respectivamente.

Dominio de aplicagao

Os SWCs disponibilizam para os usuarios componentes para computacao de da-
dos de areas de dominio como computagao, matematica, estatistica, biologia, qui-

mica, etc. Dentre os varios grupos disponiveis podemos destacar:
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funcionalidade ou dominio de aplicacao.

Computagao este grupo traz componentes especificos da computagao, como exe-
cucao de tarefas de conversao de tipo de dado, leitura e escrita de arquivos,

etc;

Matematica este grupo contém componentes desde os bésicos como adi¢ao, sub-

tracao até cdlculo de integrais e derivadas;

Estatistica os componentes estatisticos fornecem tarefas que computam dados de
distribuicoes, andlises temporais, desenho de graficos, etc. Alguns SWCs
integram-se com o R®), que é uma linguagem e ambiente para cédlculos e gra-

ficos estatisticos;

Biologia este grupo contém componentes especificos de varias areas da biologia,

como por exemplo, a genética;

Quimica os componentes deste grupo disponibilizam a computacao de dados qui-

micos, como computagao de experimentos GAMESS;

Processamento de imagens este grupo fornece componentes para leitura e es-

crita de imagens, manipulacao tais como rotacao e redimensionamento, efeitos,
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etc;

Processamento de sinais os componentes deste grupo tém func¢oes como filtros

de freqiiéncia e de tempo, funcao FFT, funcao shift, conversores entre outros;

Processamento de som este grupo contém componentes para leitura e escrita
de arquivos de som, processamento de conversdes como mono para estéreo,

distorgoes Fuzz, etc.

Além dos dominios citados acima ha exemplos de estudos nas areas de conheci-

mento de geologia, de ecologia e de oceanografia [29).

Recursos

Os componentes classificados como recursos fornecem tarefas que podem traba-
lhar em conjunto com qualquer area do conhecimento. Essa subcategoria agrega os
componentes que implementam as caracteristicas funcionais de SWC descritas na
taxonomia, como, por exemplo, estrutura de controle da execucao e execucao de

tarefas externas.

Essa subcategoria agrega, ainda, componentes para algumas funcionalidades nao

contempladas na taxonomia, quais sejam:

Repositério de recursos alguns SWCs permitem acessar e buscar componentes e
MWCs disponiveis em servidores que mantem uma grande quantidade desses

recursos disponiveis para uso em experimentos cientificos;

Documentacao do workflow os SWCs disponibilizam componentes para acres-
centar anotacoes ao MWC. Esses componentes nao executam uma tarefa, ape-

nas estao no MWC para fins de documentagcao;

Documentagao do componente em alguns SWCs, cada componente disponivel
para uso tem uma documentacao que explica qual é a tarefa a ser realizada e

quais sao os parametros de entrada e saida necessarios para a computacao;

Encapsulamento este permite que vocé agrupe um conjunto de tarefas e repre-

sente graficamente como um tnico componente. Entre as vantagens esta a
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organizacao visual para melhorar a leitura do modelo. Outra vantagem que
merece destaque é a reutilizagao, onde cria-se um workflow, transforma-o em
um componente e disponibiliza-o para ser reutilizado em outros workflows.
Essa funcionalidade é muito util para MWCs complexos e extensos, possibi-
litando a segmentagao da modelagem em niveis de abstracao. Um exemplo

desse tipo de funcionalidade pode ser vista na Figura [2.11
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QAP H@® Nt e
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| »
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most trivial workflows that can be built.
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Matt Jones, May 2006, NCEAS

B
|l

| —

|

Figura 2.11: Encapsulamento de um grupo de componentes em um tnico

componente. Modelo de workflow criado no Kepler. Extraido da referéncia [46].

A Figura[2.11]apresenta um exemplo de encapsulamento, onde um MWC simples,
que realiza o somatdério de dois niimeros e apresenta o resultado, é agrupado em um

Unico componente e utilizado pelo MWC mais complexo.
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2.2.5 Extensoes

Além dos componentes jé existentes nos SWC, a subcategoria Extensoes agrega
componentes que permitem adicionar novas tarefas que executam trabalhos especi-
ficos do usudrio, ainda nao disponiveis em nenhum componente do sistema. As duas
subcategorias identificadas foram a interacao com aplicativos externos ao sistema e
a implementacgao de novos componentes, denominadas neste trabalho como Tarefas

externas e Tarefas internas, respectivamente.

Os componentes criados podem ser incorporados ao SWC para que os pesquisa-
dores na area de modelagem possam facilmente disponibilizar seus trabalhos para o
restante do grupo, ou até mesmo reutiliza-los em outros MWC. Alguns SWC for-
necem maneiras de disponibilizacao através de repositorios na internet, que facilita

também a busca e utilizagao por outros usuarios interessados.

Uma dificuldade encontrada nesse momento, da constru¢ao de um novo com-
ponente, é saber quando dividir uma tarefa maior em varias tarefas menores. A
vantagem da divisao esta na possibilidade de reutilizagao, mas por outro lado, essa

divisao pode comprometer o desempenho da execucao do MWC.

Tarefas externas

Os SWCs permitem adicionar tarefas externas ao sistema principal de maneira
facilitada, através de mecanismos de integragao que dispensam o conhecimento do

cédigo fonte do SWC.

Em todas as ferramentas estudadas sao encontradas maneiras de adicionar com-
ponentes que automatizam e facilitam o uso de aplicagoes externas, servicos web ou

ambientes [Gridl

Entre as aplicagoes encontradas que sao suportadas pelos SWCs estao a ferra-
menta Matlab®), a ferramenta R®), programas de linha de comando do sistema
operacional, entre outros. Essas extensoes facilitam o reaproveitamento de tarefas
criadas em outros que nao valeriam a pena, num primeiro momento, serem

incorporados ao SWC.

Além destas, os SWC também fornecem formas de utilizacao de tarefas disponi-
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veis por meio de servigos web. Para computacoes que necessitam de alto desempenho

ha componentes para utilizagao de [Grid]

Todavia, as integracoes disponiveis nas ferramentas estudadas tém limitacao
quanto a linguagem de programacao e formas de interacao. Alguns exemplos de

formas de interacao e linguagens de programacao sao apresentados no Capitulo [3]

(Suporte Tecnolégico), nas Segoes (Scripts]), (Servigo web) e (Interfaces
com |Grids)), especificamente.

Este trabalho faz uso de uma Tarefa Externa por meio de aplicacao externa,
utilizando Matlab®) e interagindo com servico web. A discussao detalhada de como

esses componentes foram usados neste trabalho é feita nas Segoes [6.2.1] e [6.2.2]

Tarefas internas

As documentagoes dos SWCs sugerem a criagdo de extensoes via alteracao do
cédigo fonte. A intencao é criar novos componentes, com as tarefas especificas do

dominio do usuério, que ainda nao sao encontradas nos sistemas.

Saliente-se que esta opcao de extensao é a de mais dificil implementacao, pois
pode requerer conhecimento do cédigo fonte do SWC escolhido pelo usuario. Em-
bora, para os profissionais da area de computacao, alguns recursos da engenharia de
possam amenizar as complicagoes desse tipo de extensdo, isso nao é valido
para profissionais de outras dreas. O dominio da linguagem de programacao em que

o sistema ¢é implementado também é um fator de impacto.

Caso esse tipo de extensao esteja disponivel em um SWC, ela torna a ferramenta
em um para novos desenvolvimentos na area de experimentos in silico.
O uso desse desempenha importante papel nao s6 no aspecto de eficiéncia
do desenvolvimento, mas também no aumento do reuso dos trabalhos desenvolvidos.
A ferramenta Kepler, por exemplo, permite disponibilizar os novos componentes
desenvolvidos na paleta de seu sistema para usuarios locais ou disponibiliza-los na

internet via repositério de componentes.

Através do estudo de caso desenvolvido nesse trabalho ilustra-se o processo de

1 estrutura de suporte definida para que um outro projeto de software possa ser

organizado e desenvolvido.
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extensao, via programacao de componentes, no SWC Kepler. Baseado nesse estudo
serd realizada uma avaliacao do grau de dificuldade de execucao dessa tarefa. Para

conhecer detalhes sobre o uso de Tarefas Internas neste trabalho, veja a Secao [6.2.3]

2.3 A Categoria Execucao

A execucao de um MWC se dé a partir do momento em que o usuario esta com seu
modelo composto no SWC. Nesta etapa o usudrio inicia o processo de computagao

dos dados e obtém o resultado gerado pelo seu MWC.

Nos SWCs estudados, ha varias funcionalidades que tornam o processo de exe-
cucao mais facil de acompanhar, a saber: informar a situacao da computacao das
tarefas, informar a progressao por tarefa e por modelo, informar quais tarefas foram
finalizadas com sucesso ou falha e enviar mensagens de notificagao para email ou

celular.

Existem, ainda, funcionalidades de depuracao, como em processos de desenvol-
vimento de [softwares|, que foram incorporadas aos SWCs para facilitar a resolucao

de problemas.

Além dessas, ha funcionalidades para implementacao de tolerancia a falha, que
tomam decisoes automaticamente para corre¢ao de eventuais problemas de acordo

com parametros definidos pelo usuario.

A monitoracao da execugao também é muito util para o usudrio leigo, que deseja
acompanhar e conhecer quando determinadas situacoes ocorrem durante a compu-

tacao.

2.3.1 Depuracao

A etapa de depuracao, também conhecida como debugging, é o processo de en-

contrar falhas em um aplicativo de ou em [67]. Uma falha (bug)

¢ um erro no funcionamento de um programa de computador que impossibilita a

execugao de uma agao ou a utilizagdo do mesmo [63].

Como em toda criacao de codigo de computador, os MWCs também podem ser
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criados com falhas. Assim, a depuracao em um SWC é uma funcionalidade muito

importante, pois facilita a descoberta dos problemas.

As funcionalidades disponiveis para depuracao sao pausa, retomar e parada, que
interagem diretamente com o fluxo de execugao do workflow; e componentes para

acompanhamento dos valores que uma variavel recebe durante a computacao.

Outra funcionalidade de depuragao é o acompanhamento da computagao de um
componente através de textos, que registram o que este estd fazendo. Esses textos,
adicionados no cédigo fonte do componente pelo usuario que o desenvolveu, sao
uteis ao ajudar na identificacao de possiveis erros da tarefa ou do préprio MWC. A

Figura [2.12] mostra um exemplo dessa funcionalidade.
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Figura 2.12: Depuracao por meio de textos com informagoes sobre a computagao

de um componente Web Service. Extraido do sistema Kepler.

Outra funcionalidade relacionada a depuracgao é a verificacao dos tipos de dados
transmitidos pelos componenentes através dos canais de comunicacao, que apresenta

uma alerta quando encontra divergéncia nesses tipos.
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2.3.2 Tolerancia a falha

Pode ocorrer na execugao de alguma tarefa uma falha, ou o SWC nao conseguir
se comunicar com um componente. Em situa¢oes normais, a execugao do workflow

é abortada e perde-se o trabalho computado até o momento.

Para auxiliar no controle dessas falhas, foram incorporadas aos SWCs algumas
opgoes de tolerancia a falha na execugao dos MWCs, a fim de minimizar o problema

ou automatizar as escolhas para acelerar o processo.

Nesse sentido, os controles de falha podem agir sobre uma unica tarefa, um

conjunto de tarefas ou sobre o MWC como um todo.

Um controle de falha de repeticao permite ao usuario escolher quantas vezes
uma tarefa ou workflow ird repetir a computagao; quanto tempo ird aguardar até
a computagao ser reiniciada apds uma falha; e se existirda um tempo adicionado ao

tempo de espera a cada repeticao.

Controles de tarefas alternativas sao uteis no caso do SWC nao conseguir se co-
municar com uma tarefa, sendo a alternativa, assim, acionada e a execugao prossegue

naturalmente.

Tolerancia a falha é muito importante em qualquer ambiente, principalmente

utilizando-se um grande niimero de maquinas e processos.

2.3.3 Monitoragao da execucao

A monitoracao é um recurso de interface grafica que facilita o acompanhamento
da execugao principalmente pelo usuario leigo. O usuério pode realizar configuragoes
para acompanhar quantas vezes um componente é usado, a progressao da execugao

ou a situacao de um componente.

O objetivo é diminuir a complexidade do fluxo de execucao das tarefas através
de elementos visuais chamados icones. Os icones de progressao transmitem para
o usudrio quanto ja foi computado e quanto ainda falta. Os icones de semaforo
permitem acompanhar a situagao dos componentes através de cores associadas a

cada situacao. Por fim, os icones contadores permitem acompanhar quantas vezes
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um componente recebeu ou retornou alguma informagao.

Um exemplo de icones de monitoragao pode ser visto na Figura [2.13]

PN Director

ActorWithProgressBar

—» >
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ActorWithTrafficLight
>

ActorWithTokenCounters
-

in=396 out=297

Figura 2.13: [cones de progressao, de semaforo e de contador que facilitam o
acompanhamento da execucao de um modelo de workflow no sistema Kepler.

Extraido da referéncia [17].

2.4 A Categoria Proveniéncia

O termo original, do inglés, para essa categoria, é provenance, que pode ser
traduzido como rastreabilidade ou controle de versoes. A rastreabilidade, de acordo
com a norma NBR [SO8402/1994, é a capacidade de recuperagao do histérico de
uma entidade por meio de identificagoes registradas. O controle de versao tem
como fungao a geréncia das diferentes revisoes (histérico) no desenvolvimento de um

documento qualquer [71].

O conceito de proveniéncia, entretanto, engloba as funcionalidades dos dois ter-
mos citados, quais sejam, rastreabilidade e controle de versoes, além de adicionar
outras funcionalidades que serao comentadas durante esta se¢ao. Portanto, o termo

proveniéncia sera utilizado para melhor destacar todas as suas funcionalidades.

A proveniéncia nos SWCs fornece um local de armazenamento da informacao
original e de suas derivagoes na execucao de um MWC. Ela é muito 1til na recriacao
de resultados antigos e para prover um processo de validagao que apresenta os passos

do resultado quando estes foram gerados. Essa funcionalidade também auxilia o
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usuario a identificar como uma execucao ocorreu e quais parametros e dados de

entrada foram utilizados [20].

A seguir serao discutidos os seguintes topicos relacionados a proveniéncia: con-
trole de mudangas no modelo e resultados obtidos, que gerenciam e armazenam as
informacgoes de um modelo e os resultados das execucoes do workflow; a comparagao
de mudancas, que fornece ferramentas uteis para visualizar as modificacoes reali-
zadas no modelo; e por fim, a linguagem de consulta, que permite realizar buscas

avancadas nas informacoes arquivadas.

2.4.1 Controle das modificagcoes no modelo e resultados ob-

tidos

O ponto fundamental da proveniéncia estd no armazenamento dos modelos, dos

parametros e dos resultados obtidos a partir de uma execucao.

Um sistema que prove esse tipo de funcionalidade deve ser capaz de criar e manter

associacoes entre entradas e saidas do workflow além dos dados intermedidrios.

Nesse sentido, cada informagao armazenada é associada a uma identificagao tinica
chamada ID. Esse ID ¢é usado para futuras buscas e verificacao no cache, que, como
se sabe, é um dispositivo de acesso rapido, interno a um sistema, utilizado como um

operador intermediario de um processo e um dispositivo de armazenamento [65].

Uma das funcionalidades mais interessantes da proveniéncia consiste em diminuir
o tempo de execucao de um workflow em que apenas alguns componentes tenham
sido modificados. Por componente modificado entende-se tanto alteracao de dados

de entrada quanto substituicao de componentes.

Essa técnica de execucao consiste em computar apenas os componentes modifi-
cados e os que dependem desses. Os demais tém seus dados de saida recuperados
a partir do cache da proveniéncia. Assim, essa se torna uma ferramenta muito tutil
para pesquisadores que necessitam fazer varios testes com poucas modificacoes em

um modelo.
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2.4.2 Comparacao das mudancas

As copias dos MWCs e seus resultados armazenados pelos SWC permitem que

o usudrio veja as diferencas entre as mudancas realizadas.

O sistema permite recuperar as mudancas de um modelo armazenado e compara-
los para visualizar as diferencas entre eles. Esse procedimento torna-se muito tutil
para pesquisadores que precisam descrever todos os passos até chegarem ao resul-
tado final. A Figura demonstra uma comparacao de mudancgas realizada no
sistema Vistrails [49]. As cores dos componentes e dos canais de transmissao dos
dados facilitam a identificacao das informagoes adicionadas em cada modificagao,
identificadas na legenda por Version ’z-space’ e Version ’textureMapper’; das in-
formacoes que nao foram modificadas, identificadas como Shared; e dos dados de

entrada e saida modificados, identificados como Parameter Changes.

2.4.3 Linguagem de consulta

O uso da proveniéncia pelos SWCs faz com que eles manipulem e armazenem
diversos MWCs. Para facilitar a busca desses modelos foi criada uma linguagem de

consulta répida [49].

Existem dois tipos de métodos para consulta: busca pelo exemplo e busca textual.
A primeira permite ao usuario criar modelos de consulta e buscar por estruturas e
dados de entrada ou saida similares. Entretanto, esta tem uma sintaxe de pesquisa
direta, que possibilita informar um texto desejado ou utilizar critérios como data,

autor, etc.

2.5 Funcionalidades dos Sistemas de Workflow Ci-

entifico

O suporte dado por cada SWC estudado neste trabalho em relacao a taxonomia
serd discutido nessa secao. Suas funcionalidades foram extraidas a partir do uso

de cada ferramenta, de documentos disponibilizados e de artigos relacionadas, tais
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Figura 2.14: Comparagao de mudancas num modelo de workflow no sistema

Vistrails. Extraido da referéncia [49].

como as referéncias [46], [49], [58], [47], [35], [39], entre outras.

As funcionalidades de cada SWC quanto a categoria Projeto sao destacadas na
Tabela Como apresentado na tabela, todos os SWC suportam a Estrutura do
tipo DAG, a Composicao Manual e as Extensoes por Integracao Interna e Externa.
O sistema Vistrails é o tnico a nao relatar suporte a Estrutura do tipo nao-DAG
e Tipos de Componentes classificados como Recursos; além de ser o tnico a ter
suporte a Composicao Automatica. O sistema Kepler é o unico a suportar Modelos

Computacionais e Tipos de Componenentes classificados por Dominio de Aplicagao.

As funcionalidades suportadas pelos SWCs em relacao a categoria Execugao sao

apresentadas na Tabela Como destacados na tabela, os SWCs que dao suporte
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Kepler | Triana | Taverna | Vistrails
Estrutura DAG v v v v
nao-DAG v v v
Composicao Manual v v v v
Automatica v
Modelos v
Computacionais
Tipos de Dominio de v
componentes aplicacao
Recursos v v v
Extensoes v v v v

Tabela 2.1: Funcionalidades dos SWC quanto a Categoria Projeto.

a Depuracao sao o Kepler e o Taverna. A funcionalidade de Tolerancia a Falha é

suportada pelos sistemas Triana e Taverna. Por fim, o sistema Triana é o tnico a

nao suportar a funcionalidade Monitoracao da Execucao.

Kepler | Triana | Taverna | Vistrails
Depuracgao v v
Tolerancia a falha v v
Monitoracao da execucao v v v

Tabela 2.2: Funcionalidades dos SWC quanto a Categoria Execugao.

Kepler® | Triana | Taverna | Vistrails
Modificagoes no modelo v v v
Resultados v v v
Comparacao das mudancas v v v
Linguagem de consulta v v

Tabela 2.3: Funcionalidades dos SWC quanto a Categoria Proveniéncia.

A categoria Proveniéncia é descatada na Tabela 2.3 juntamente com os SWCs

que dao suporte as funcionalidades dessa categoria. Neste estudo, considerou-se que
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o sistema Kepler tem suporte a categoria Proveniéncia, apesar dessas funcionalida-
des estarem em fase de desenvolvimento. Dentre os SWCs estudados, o tinico que
nao tem referéncia alguma a Proveniéncia é o sistema Triana. As funcionalidades
Modifica¢oes no modelo, Resultados e Comparacao das mudancas sao suportadas
pelos sistemas Kepler, Taverna e Vistrails. A funcionalidade Linguagem de consulta

é suportada pelos sistemas Kepler e Vistrails.



Capitulo 3

Suporte tecnologico

Este capitulo apresenta tecnologias que dao suporte a algumas das funcionalida-

des dos SWCs, descritas no capitulo anterior.

A primeira tecnologia descrita, na secao [3.1, é o [XMI] utilizado para transferir
dados via rede ou internet. A segunda, na segao [3.2] é a linguagem [scripi], que sim-
plifica a adi¢ao de novos cédigos ao sistema. Na secao apresenta o servico web
(web Service), que é utilizado para execugao remota de tarefas. A linguagem de des-
cricao BPEL, mostrado na secao [3.4) é utilizada para especificar o comportamento
de processos comerciais baseados em servigos web. E por fim, na secao é apre-
sentada a interface com [Gridg, que fornece meios para execugao de aplicagbes que

necessitam de alto desempenho ou compartilhamento de recursos computacionais.

3.1 Extensible Markup Language (XML)

O [XMI] é uma linguagem de marcacao simples, de propdsito geral para criagao

de documentos de marcagao sob medida [12, 28, [76].

Trata-se de um padrao recomendado pela World Wide Web Consortium (W3C),
que especifica a sintaxe e os requisitos para andalise das palavras. O [KMIL] é um

padrao aberto e livre para uso.

Seu principal objetivo é facilitar a troca de dados estruturados entre diversos

sistemas e plataformas. Muito utilizado por sistemas que trocam informacoes pela
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internet.

Dentre os usos que os SWCs fazem do [XMI] destacam-se o armazenamento dos
MWCs em arquivos; o armazenamento dos resultados das execugoes dos MWCs; a
exportacao e importacao dos componentes para compartilhamento entre usuérios
dos SWCs; o armazenamento de configuracoes particulares dos préoprios SWCs; o
protocolo de comunicagao dos servigos web; a configuracao de Tarefas Externas e
Internas; e o armazenamento de dados disponiveis nos repositérios para uso nos

experimentos cientificos.

Entre as linguagem baseadas no destacam-se: XHTML (péginas HTML),
RDF, SDMX, SMIL, MathML (expressoes matematicas), NCL, XBRL, XSIL, e SVG

(grafico vetorial).

O [XMT] é uma estrutura de drvore para armazenamento de textos ou qualquer
outro tipo de dados. Sua sintaxe é bem simples e flexivel, e possui como regra de
formacao a necessidade de existir apenas um elemento raiz na arvore. Elemento
é um composto por uma chave (tag), valor e/ou propriedades. Uma chave é uma
instrugao breve marcando o inicio e o fim do elemento. Propriedade é um composto

por par chave e valor com contetidos simples.

O elemento raiz pode ser precedido, opcionalmente, pela declaracdo do [XMI]
Essa declaracao informa a versao do [XMI] que estd4 em uso, pode conter qual a

codificacao dos caracteres e outras dependéncias externas.

A Figura demonstra como a sintaxe do XML pode ser utilizada para descre-
ver uma receita de pao. O elemento raiz no exemplo é receita, além dos nés que
descrevem o titulo, ingredientes e instrugoes da receita. Entre as propriedades, no

n6 ingrediente por exemplo, tem-se quantidade e unidade.

O resolve uma exigéncia de tecnologia fundamental que aparece em vérios
lugares. Oferecendo um padrao, flexivel e formato de dados extensivel por natureza,
o XMT] reduz o custo de organizar as vérias tecnologias necessérias para assegurar

o sucesso dos servigos web.

Para edi¢ao dos [XMLsg, ha disponivel no mercado diversas ferramentas que au-
xiliam na leitura, na grava¢ao e na validagdao de dados estruturados em [XMLg
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<?¥ml version="1.0" encoding="iso-S5559-1"2>-
<receita nome="pao" tempo_de preparo="5 minutos" tempo de cozimento="1 hora'>
<titulo>Fa0 simples<ftitulo>
<ingredientes:-
<ingrediente quantidade="3" unidade="xicaras">Farinha<fingrediente:
<ingrediente quantidade="7" unidade="gramaz">Fermento<fingrediente>
<ingrediente quantidade="1.5" unidade="xicaras" estad0="mnrna"}igua<lingrediente}
<ingrediente quantidade="1" unidade="colheres de cha">3al<fingrediente>
<fingredientes:>
<instrucoes:-
<passorMNisture todos oz ingredientes, e dissolva bem.<fpasso>
<pasgo>Cubra com um pano e deixe por uma hora em wm local morno.<fpasso>
<passorMNisture nowvamente, cologue numa bandejs & asse num forno.<fpasso>
<finstrucoes>
<freceita>

Figura 3.1: Exemplo de um XML que descreve uma receita de pao. Extraido da

referéncia [76]

3.2 Scripts

Os [script| dao suporte aos SWCs na subcategoria Extensoes da categoria Pro-
jeto, da taxonomia apresentada na Secao [2.2.5] Ao utiliza-los, os usuarios podem
acrescentar tarefas que nao estao disponiveis de forma simples e rapida nos SWCs,

sem a necessidade de utilizar compiladores externos.

O uso de [scripts| facilita muito a manutencao de codigos, pois nao necessitam ser
compilados como as linguagens de programacao tradicionais, por serem interpretados

pelo sistema [2§].

Dentre os SWCs estudados foram encontradas as seguintes linguagens de [scripts}
Python® (Kepler e Vistrails) e BeanShell®|[] (Taverna).

Python(®) é uma linguagem de altissimo nivel de abstracao, orientada a objetos,
com tipagem forte (ndo hé conversoes automaticas) e dinamica (néo hé declaragao de
variaveis), multiplataforma, extensivel para implementagdo em conjunto com outras

linguagens e interpretada via bytecode.

Beanshell® ¢ um interpretador de comandos escrito em Java®), livre e de

digo abertd), com caracteristicas de uma linguagem de [script| pequena, simples e

!BeanShell®: linguagem de baseada no Java®. http://www.beanshell.org

ACédigo abertof A OSI (Open Source Initiative) define o usando a defini¢do

Debian de livre que é apenas um detalhamento das quatro liberdades FSF (Free Software
Foundation). Dessa forma todo |software| de |cédigo abertol é também livre [66].
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integrada a plataforma Java®). O interpretador executa comandos e expressoes em

Java@®), além de estender o Java® no dominio de [script] com convensdes e sintaxe

de linguagem de [scripi]

O exemplo de apresentado na Figura [3.2] é um cddigo interpretado pelo
Beanshell®), que faz a concatenacao das trés variaveis seql, seq2 e seq3, que sao
recebidas como dados de entrada do componente, e disponibiliza o resultado na

variavel fasta, que é enviada como dado de saida do componente.

"® O ©  Configuring beanshell for Beanshell_scripting_host

{ Script | Ports Dependencies )

StringBuffer temp = new StringBuffer();
temp.append ( "Fsequencelin” ) ;
temp.append (seqgl);
temp.append (" \n>segquence2in”);
temp.append (seqg ) ;
temp.append (" \n>segquence3in”);
temp.append (seqg3 ) ;

temp.append("\n" ) ;

String fasta = temp.toString();

P

Figura 3.2: Tela de adicao de script na linguagem BeanShell no sistema Taverna.

Extraido da referéncia [47].

3.3 Servicos web

O servigo web (web services) [11] é uma tecnologia que permite a integracao entre
sistemas e aplicagoes. Os servigos web sao aplicacoes independentes de plataformas,
banco de dados, linguagens de programacao e métodos de desenvolvimento. Essas
caracteristicas dao aos desenvolvedores a liberdade para criacao de suas aplicagoes

em contraste as limitagdes previamente encontradas na interface entre aplicativos
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7).

Em relacao a taxonomia, os servigos web dao suporte aos SWCs na categoria
Extensoes do Projeto. Tais sistemas tém componentes que tornam transparente
o uso de servicos web, desde que o usudario conheca a localizacao do servico, sera
possivel que os componentes reconhecam automaticamente, ainda no momento de

sua configuracao, os dados de entrada e saida do servigo.

O uso de servigos web para extender as tarefas dos SWCs esta presente em todas
as ferramentas estudadas. Esta caracteristica é suportada nos sistemas com diversas

facilidades para sua inclusao no MWC desenvolvido pelo usuério.

A Figura [3.3] apresenta um exemplo de configuracdo de um componente web
service no sistema Kepler, que ¢ uma implementacao de um cliente genérico para
servigos web. Nos campos de configuragao tem-se o endere¢o do servigo web (ws-
dlUrl), o nome do método a ser executado (methodName), o nome do usudrio (user-
Name) e senha (password) caso seja necessario autenticar para ser executado. Os
campos hasTrigger, class, semantic Type00 e semanticTypell sao campos utilizados

pelo sistema Kepler.

A W3C (World Wide Web Consortium) define o servigo web como um sistema
desenvolvido para apoiar a interoperabilidade entre maquinas sobre uma rede de
computadores. Ele tem uma interface descrita num formato de maquina processa-
vel, especificamente o WSDL. Outros sistemas interagem com o servico web numa
maneira prescrita pela sua descricao usando mensagens SOAP, tipicamente trans-

portadas usando [HTTP (Hypertext Transfer Protocol)] com uma serializagao [XMI]

em conjunto com outros padrdes web relacionados [10].

O WSDL (Web Services Description Language) é uma linguagem para descrigao
de servigos web. Este descreve tais servigos, inicialmente, pelas mensagens que sao
trocadas entre o agente requisitante e o agente fornecedor. As mensagens por si s6
sao descritas abstratamente para somente depois serem ligadas a um protocolo de

rede de computadores concreto e um formato de mensagem.

O SOAP (Simple Object Access Protocol) prové um padrao, extensi-
vel, para empacotamento e transporte de mensagens [XMI] No contexto da arquite-
tura do servico web, SOAP também fornece um mecanismo conveniente para prove

referéncias, tipicamente pelo uso de cabecgalhos. Geralmente servidores SOAP ficam
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Figura 3.3: Configuracao de um componente servico web no sistema Kepler.

hospedados em servidores [HTTP| Este é um protocolo de comunicagao utilizado

para transferir informagoes em redes locais ou internet [68].

A W3C ainda define alguns conceitos para melhorar o entendimento da arquite-
tura dos servigos web. Os conceitos destacados pela entidade sao agentes e servicos,
requisitantes e provedores, descricao do servico e semantica. Uma visao geral de
como é empregado um servigo web é apresentada no final desta se¢ao e os conceitos

sao comentados a seguir.

3.3.1 Agentes e servigos

Um servigo web é uma nocao abstrata do que deve ser implementado pelo agente

concreto. O agente é um pedaco concreto de|software|ou|hardware| que envia e recebe

mensagens, enquanto o servigo é o recurso caracterizado pelo conjunto abstrato de

funcionalidades que sao fornecidas [10].

Para ilustrar essa distincao pode-se citar a criacao de um agente num determi-
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nado dia, e no dia seguinte é construido outro agente diferente do primeiro com a
mesma funcionalidade. Embora o agente tenha mudado, o servigo continua sendo o

mesimo.

3.3.2 Requisitantes e provedores

O propésito de um servigco web é, primeiramente, prové alguma funcionalidade
em interesse de seu proprietario, que pode ser uma pessoa ou uma organizagao. A
entidade provedora é uma pessoa ou organizacao que prové um agente apropriado

para implementar um servigo particular [10].

A entidade requisitante é uma pessoa ou organizacao que deseja fazer uso do
servico disponibilizado pela entidade provedora. Ela geralmente usa um agente

requisitante para trocar mensagens com o agente provedor da entidade provedora.

Uma pessoa ou organizacao pode ser considerada o proprietario dos agentes que
fornecem ou requisitam servigos web. O interesse desses agentes pode ser comercial

ou particular.

3.3.3 Descricao do servico

A mecénica de troca de mensagens é documentada numa descricao de servigo
web chamada WSD (Web Service Description). O WSD é uma especificagdo de

maquina processavel da interface do servigo web, escrita em WSDL.

Essa especificacao define o formato das mensagens, tipo de dados, protocolos de
transporte e formatos de serializacao utilizados no transporte que sao usados entre os
agentes requisitantes e fornecedores. Especifica também um ou mais locais de rede
de computadores no qual um agente provedor pode ser encontrado, e pode prover

informagoes sobre o modelo de mensagens que sao esperadas.

Basicamente, a descricao do servigo representa um acordo do mecanismo de in-

teracao com aquele servico.
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3.3.4 Semantica

A semantica refere-se ao estudo do significado, e seu objetivo é totalmente dife-
rente da sintaxe. Enquanto esta lida com a estrutura formal de como algo é expresso,
a semantica preocupa-se com o que algo significa. Em termos computacionais, o es-
tudo da semantica é a definicao de uma linguagem de representacao formal para
capturar a semantica de forma processavel por maquinas, obtendo uma interpreta-

cao consistente [16], [70].

A semantica de um servico web é a expectativa compartilhada sobre o comporta-
mento de um servico, em particular na resposta para as mensagens que sao enviadas

para o mesmo [10].

Em outras palavras, é o acordo entre a entidade requisitante e a entidade prove-
dora respeitando o propésito e as conseqiiéncias da interacao. Embora esse contrato
represente o entendimento completo entre ditas entidades em como e porque seus
respectivos agentes irao interagir, nao ha necessariamente um acordo escrito ou ne-
gociado explicitamente. Esse acordo pode ser explicito ou implicito, oral ou escrito,

processado por maquina ou orientado por humanos, pode ser legal ou informal.

Enquanto a descricao do servigo representa um contrato do mecanismo de inte-
ragao com um servigo particular, a semantica representa um contrato do significado

e do propésito da interacao.

3.3.5 Visao geral do emprego de um servico web

Existem diversas maneiras para uma entidade requisitante entrar em contato e
fazer uso de um servico web. Geralmente, os seguintes passos sao necessarios, como
ilustrado na Figura|3.4; as entidades requisitante e provedora tomam conhecimento
um do outro, ou pelo menos um toma conhecimento do outro; ambas as entidades,
de certo modo, concordam com a descrigao do servigo e a semantica que ira direcio-
nar a interacao entre os agentes requisitantes e provedores; a descrigao do servico e
a semantica sao entendidas por ambos agentes; e os agentes requisitante e provedor
trocam mensagens, executando assim alguma tarefa em prol das entidades requi-
sitantes e provedoras. Alguns desses passos podem ser automatizados, enquanto

outros podem ser executados manualmente.
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Figura 3.4: Arquitetura de um processo geral do emprego do servigo web. Figura

extraida da referéncia [10]

Esses passos podem ser vistos com mais detalhes na referéncia [10], mais especi-

ficamente na Segao Web Service Discovery.

3.4 Linguagem para descrigao de workflows (WS-
BPEL)

O WS-BPEL, em relacao a taxonomia, da suporte aos SWCs na categoria Exe-
cugdo, Segao 2.3l O sistema Triana tem uma extensdo para ler e gravar arquivos
WS-BPEL [53], que facilita a especificacao de processos cientificos, pois os usua-
rios podem utilizar o ambiente grafico de composicao de MWC desse sistema para

criarem processos WS-BPEL.

O WS-BPEL (Web Services Business Process Ezecution Language), ou simples-
mente BPEL, é uma linguagem para especificacao do comportamento de processos
baseados em servigos web [2]. Processos no WS-BPEL exportam e importam funci-

onalidades somente pelo uso das interfaces dos servicos web [64].
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Originalmente o WS-BPEL foi utilizado para especificar processos comerciais, en-
tretanto suas funcionalidades tem sido aplicadas na descricao de execucoes de Work-
flows Cientificos [1]. Diversos servigos web podem ser compostos em um Workflow
Cientifico complexo, onde podem existir varios dominios e organizacoes envolvidas.
Essa situacao torna-se mais complexa quando combina-se servicos web espalhados
geograficamente em um tnico servico composto, na forma de um workflow. Como h4
um crescente interesse no uso de servicos web para computacao cientifica, paralela e
distribuida, o WS-PBEL é uma opcao para composicao desses Workflows Cientificos

a partir de servicos web.

WS-BPEL define um modelo e uma gramatica para descricao do comportamento
de processos baseados na interagao entre eles e seus parceiros. A interacao com cada
parceiro ocorre através de conexoes entre servicos web, e a estrutura do relaciona-
mento para o nivel de interface é encapsulada no que é nomeado de partnerLink.
Uma vez que um processo WS-BPEL é uma definicao, ela pode ser reutilizada e

reaproveitada de diferentes maneiras e em diferentes cenarios.

O processo WS-BPEL define como miiltiplas interacoes de servigos com seus
parceiros sao coordenados para alcancar um objetivo, assim como o estado e a légica

necessaria para essa coordenacao.

O WS-BPEL tem um mecanismo sistematico capaz de tratar as excecoes e falhas
que ocorram nos processamentos. Além disso, WS-BPEL propoe um mecanismo
para definir como atividades individuais ou compostas, internas a uma unidade de
trabalho, serao compensadas em casos em que ocorram excecoes ol uma requisicao

revogada por um parceiro.

Os processos podem ser descritos de duas formas: de modo abstrato ou de modo
executavel. O WS-BPEL pode modelar o comportamento de ambos as formas de
descricao de processos, executavel e abstrato. O modo executavel modela o compor-
tamento atual do participante na interacao entre os processos, ou seja, o que de fato
serd executado e com as regras bem definidas. O modo abstrato constitui em um
processo definido parcialmente, que nao tem a intencao de ser executado de fato.

Ele pode esconder alguns detalhes operacionais requeridos de um processo concreto.

Entre os conceitos para descricao de processos no WS-BPEL, destacam-se:
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— os processos trabalham com agoes dependentes dos dados. Em uma cadeia
de abastecimento, por exemplo, o processo depende dos seguintes dados: o
nimero de items do pedido; o valor total do pedido; ou a data limite para

entrega;

— possibilidade de especificar situacoes de excegao e suas consequéncias, além de
sequéncias de reparacao. A definicao do comportamento para o caso de tudo
funcionar corretamente é a funcionalidade menos importante num processa-

mento;

— interagoes com longo tempo de execugao geralmente tém multiplas unidades
menores de trabalho, onde cada uma tem seus proprios dados requeridos. Os
processos frequentemente necessitam de coordenagao entre os parceiros para
obterem o status final, de falha ou sucesso, das execucoes das unidades de

trabalhos nos varios niveis de granularidade.

Para uma andlise mais detalhada sobre WS-BPEL, recomenda-se a leitura da

referéncia [2].

3.5 Interfaces com grids

A tecnologia de da suporte para funcionalidades classificadas na categoria
Projeto da taxonomia, dentro da subcategoria Extensoes, Tarefas Externas, na Se-
cao [2.2.5] As ferramentas estudadas fazem uso da integragao com tanto por

meio de protocolo proprio, quanto por meio de servigos web.

Os Computacionais surgiram em meados da década de 90 com a promessa
de viabilizar a computacao de aplicagoes paralelas em recursos geograficamente es-
palhados e pertencentes a diversas organizacoes. Essa proposta tinha duas principais
inovagoes: a primeira tinha a intencao de fornecer uma plataforma muito mais ba-
rata para execucao de aplicacoes distribuidas, comparadas aos supercomputadores
paralelos da época; a segunda era a possibilidade de executar aplicagoes paralelas
em uma escala muito maior que um supercomputador seria capaz de faze-la, isso

através da aglomeragao de recursos espalhados [60].
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Depois de um tempo, com a evolugao da tecnologia de [Grids, percebeu-se que
a composicao automatica de um conjunto de recursos, para servir uma aplicagao,
criava a oportunidade de oferecer servicos sob demanda. Assim, surgiu o conceito
de um no qual é possivel prover sob demanda qualquer servico computacional,

nao apenas servigos para computacao de alto desempenho.

Como conseqiiéncia, as tecnologias de Computacionais se fundiram com os
servigos web e se tornaram uma tecnologia fundamental para computacao no século

XXI [60].

De fato, as tecnologias de sempre receberam atencao pela sua capacidade
de prover ampla colaboragao interativa entre individuos e instituicoes, servicos de

gerenciamento global e compartilhamento de recurcos computacionais.

Entre os grupos de trabalho em ambiente e ferramentas de tecnologias de
estdo o Globus P, o myGrid, GridLab e EcoGrid [}

Para uma leitura mais profunda sobre a tecnologia e suas principais ca-
racteristicas, recomenda-se a leitura das referéncias [32] e [31]. Para informagoes a

respeito de no contexto de workflow cientifico hé o férum na referéncia [26].

A arquitetura de um ambiente |Grid}, de acordo com a referéncia [25], é frequente-
mente descrita em termos de camadas, onde cada camada tem uma fungao especifica.

As camadas mais altas sao geralmente destinadas para usudrios, enquanto as cama-

das mais baixas sao focadas no [hardware| (computadores e redes).

A arquitetura é dividida em 4 partes, ilustradas na Figura [3.5, comentadas a
seguir, da mais baixa para a mais alta:
camada de rede essa é responsdvel por conectar os recursos do [Grid}

camada de recursos é nessa camada que reside os recursos do [Grid] tais como
computadores, sistemas de armazenamento, catalogo eletronico de dados, sen-

sores, entre outros;

3Globus: ambiente para compartilhamento de recursos computacionais. http://www.

globus.org
#EcoGrid: ambiente com recursos na area da ecologia. http://seek.ecoinformatics.

org/Wiki. jsp?page=EcoGrid
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camada de mediagao essa camada prové ferramentas para permitir a participa-
¢ao de varios elementos (servidores, armazenamento, redes, etc) no |Grid. A

camada de mediagao, as vezes, é a inteligéncia atrds do computacional;

camada de aplicacao e servigos essa camada inclue aplicagoes na ciéncia, na en-
genharia, nos negocios, nas financas, bem como portais na internet e ferramen-
tas para desenvolvimento, todas para darem suporte as aplicacoes. E por meio
dessa camada que o usudrio interage com o Além de incluir servicos que
executam funcgoes de gerenciamento tais como rastreamento de quem esta pro-

vendo os recursos e quem os esta usando.

camada de

aplicagao
e servicos
camada Autenticacdo Servicos de
de Autorizacao comunicacao
mediacao Informacgdes
o servigos
armazenamento N
camada
de 3
recursos Ao
alto d
camada 7 SONET / SDM
de DWD
rede switches =
o

Figura 3.5: ITlustracao de arquitetura grid dividida em camadas. Extraido da

referéncia [25].

Embora este trabalho tenha como um dos objetivos a avaliacao do desempenho
da execucao dos MWCs, esta avaliacao se limita ao desempenho com relagao ao
custo adicional de processamento ou armazenamento que, como conseqiiéncia, piora
o desempenho dos SWCs em relagao aos sistemas legados. O estudo mais deta-

lhado sobre técnicas para computacao de alto desempenho esta fora do escopo deste
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trabalho.



Capitulo 4

O Sistema de Workflow Cientifico

Kepler

Dentre os SWCs apresentados na Introducao, foi escolhido para desenvolvimento

do estudo de caso mostrado no Capitulo [0}, o sistema Kepler.

O sistema Vistrails, com a implementacao da proveniéncia, tem destaque nas
pesquisas exploratérias, onde as mudancas no MWC e nos resultados obtidos sao
requisitos importantes. Apesar disso, seus componentes, em sua maioria, Sao para

executar tarefas de processamentos de imagens.

Os principais componentes do SWC Triana sao destinados para processamento
de sinais, de texto e de imagens. Além de ter um procedimento de instalacao com-

plicado, onde é preciso copiar arquivos, configurar variaveis de ambiente e limitacoes

quanto a espagos nos nomes de diretérios da aplicagao e do |[JRE (Java Runtime En-
ﬂ Outro ponto negativo desse sistema é a falta de atividade do projeto,

que lancou sua ultima versao em julho de 2006.

As funcionalidades disponiveis no SWC Taverna sao focadas apenas na area de
biologia e bioinformatica. Suas funcionalidades de extensao das tarefas do SWC sao

limitadas ao uso de uma linguagem script BeanShell®) e o software R®).

Assim, a escolha do SWC Kepler para realizacao do estudo de caso deve-se as

caracteristicas destacadas a seguir:

LJRE: conjunto de bibliotecas necessérias para executar cédigos Java.
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— possui uma interface grafica amigdvel, com um conceito de componentes orga-
nizados em blocos de construcao, onde o usuario move os blocos, ou compo-

nentes, para a area de composicao de MWCs;

— possui um conceito de modelos computacionais, que descrevem como sera o

comportamento da execucao de um MWC;

— possui uma documentagao de facil entendimento com exemplos praticos de

varios tipos de MWCs;
— possui um procedimento de instalagao pratico;
— possui um codigo aberto escrito na linguagem Java®);
— possui uma documentacgao instrutiva para criacao de novos componentes;
— possui um objetivo de ser funcional para diversas areas de conhecimento;
— possui uma constante atividade do grupo de desenvolvimento; e
— possui um suporte a maioria das funcionalidades apresentadas na taxonomia,

no Capitulo 2|

Esse capitulo apresenta uma introducao as suas principais funcionalidades, em
detalhes suficientes para preparar o leitor para a leitura do Capitulo [, que discute

o estudo de caso. Para um entendimento mais aprofundado de como utilizar esse

[software] recomenda-se a leitura das referéncias [45] e [46].

A Segao [4.) apresenta uma visao geral do sistema Kepler. Na Segao [£.2] é abor-
dada a criacao de workflows cientificos no Kepler. Na Secao [4.3] sao apresentados a
interface grafica e os componentes bésicos do Kepler. Por fim, a Se¢ao [4.4] relaciona
as categorias da taxonomia de workflow cientifico que sao suportadas pelo sistema

Kepler.

4.1 Introducao ao Kepler

O principal objetivo da comunidade desenvolvedora do sistema analisado é criar

um SWC de [cédigo aberto] que facilite a criagdo de MWCs, além de executd-los de



4.1 Introducao ao Kepler 56

forma eficiente, tanto localmente como pela computacao distribuida por meio da tec-

nologia emergente baseada em O Kepler foi construido a partir do

Ptolemy II, que é uma ferramenta para estudos de modelos computacionais.

Trata-se de uma aplicagao criada para analise e modelagem de dados cientificos.
Ao usar sua interface grafica e seus componentes, cientistas com pouco conhecimento
em ciéncia da computacao sao capazes de criar MWCs executaveis. O SWC Kepler
fornece ferramentas para acessar dados cientificos (imagens médicas e de satélite,
dados observados, processamento de sinais, etc) e para executar andlises complexas

nos dados recuperados.

A Figura [£.1]ilustra a interface gréfica do Kepler através de um MWC, na drea
de ecologia, que processa dados de ocorréncias de espécies animais, para criar um
modelo de nicho ecoldgico, e o resultado é apresentado numa imagem com cores para

destacar as regioes com maior ocorréncia de cada espécie.

%20de%20programas/Ke. . ./GARP_SingleSpecies_BestRuleSet-1V.xml
File Edit Yiew ‘Workflow Tools Window Help

ECEEEN T RIS

Components | Daka

[ ®DataDirectory. property"KEPLER")+"libftestdataigarp”
search SDF Director enumber_Of Hterations: 10

NOTE: Each itaration requires 10-20 seconds on a typical desktop PC.
eSpecies_Name: "Mephitis_mephitis"
[[] Search repasitory

Name of Species
-
i Specics_tame

ehumBest 3

Right-click the actor and select 'Open Aclor' 1o see the delails. Future_Climate_Models

Calculate Best Rulesets

&Y Components Sfecieshame
-~
: Projects lengitude_laftude_fable
) Disciplines Save_Results_in_Zip
Y Skatistics

| - DataPoints
DataDirectory+"idigir_data_mephitiz dat"

Qutput file path and name
{1'> DataDirectory+""+Species_Name+"_Merg...

/ L Mephitis_mephitis_MergedResult-1.asc g@ X
LIMacro | 32-Rit

Documentation
0 resulbs found.
= ATTENTION ENM USERS:
- : As of Kepler release 1.0 we have workedyhard to m|

T b 1 "
= Due to several complexities invalving the igplement

“ there are some known bugs that may cause\the wo

execution finished.

Figura 4.1: Exemplo de workflow cientifico no sistema Kepler. Extraido da

referéncia [46].
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O SWC Kepler armazena os MWCs num formato que pode ser facilmente tro-
cado entre usuarios da ferramenta, arquivado, gerenciado com controle de versao e
executado. Esse formato é denominado MoML (Modeling Markup Language) [1],

descrito em XML, cujas marcacoes foram definidas pelo sistema Ptolemy.

Essa ferramenta faz uso da programacao visual para composicao dos MWCs,
além de utilizar uma modelagem orientada a atores. Este nome é devido ao fato de
que os componentes de modelagem nessa ferramenta sao denominados com tal. A
composicao de MWCs é feita através dos atores organizados em blocos de montagens,
adicionando-se componentes na area de composicao e ligando-os através dos canais
de comunicagao. Essa organizacgao facilita a criacao de MWCs e a reutilizacao de

componentes.

Além dessa abordagem da programacao visual, um grande niimero de componen-
tes sao disponibilizados pelo Kepler. Esses componentes visam resolver problemas
de aplicagoes cientificas, tais como acesso de metadados e dados remotos, transfor-
macoes de dados, analise de dados, interface com aplicagoes legadas, servigos web,
proveniéncia e varios outros. Esse nimero de componentes cresce constantemente
devido a contribuicao de projetos em colaboracao com o Kepler. Os principais domi-
nios de aplicagao alvo do sistema Kepler sao bioinformaética, quimica computacional,

eco-informatica e geo-informatica.

O SWC Kepler oferece variados graus de granularidade de componentes para
composicao de MWCs, permitindo eficiéncia, através do uso de componentes com
granularidade grande, e reuso, através do uso de componentes com granularidade

fina.

O sistema Kepler prové um modelo para anotagao semantica de seus compo-
nentes, usando terminologias da ontologia. Essas anotagoes suportam varias carac-
teristicas avancadas, incluindo recursos de buscas, validacao automaética e edicao
aperfeicoada do MWC [6]. As classificagoes e buscas semanticas implementadas no
sistema Kepler estao fora do objetivo desse trabalho. Para um melhor entendimento
da semantica utilizada no sistema Kepler, recomenda-se a leitura das referéncias [6]

e [1§].
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4.2 Workflows cientificos no Kepler

O sistema Kepler simplifica o esfor¢o necessario para modelar e analisar dados
cientificos, ao usar uma representagao grafica dos seus processos. Essa representagao,

do MWC, descreve o fluxo de dados entre os componentes da modelagem.

Destaca-se, no sistema estudado, o mecanismo de arrastar e soltar componentes
dentro da area de composicao do MWC, que auxilia bastante os usuérios a criarem
seus proprios modelos executaveis. Além disso, os componentes sao ligados, para
construir um fluxo de dados especifico, através dos canais de comunicagao. Como a
representacao de todo o workflow é visual, torna-se facil o entendimento de como o

fluxo de dados ocorre de um componente para outro.

O Kepler possibilita que atores sejam criados e enviados para um repositério na
internet, onde serao compartilhados com outros usuarios desse sistema. Esses novos
atores podem ser baixados e adicionados ao Kepler e utilizados normalmente nos

workflows.

O Kepler permite, ainda, que um MWC seja embutido num tnico componente
chamado Ator Composto (Composite Actor), cuja definicdo é elaborada em outro
diagrama de MWCs. Atores compostos sao muito tteis para criar componentes
especificos que facam operacoes complexas e que sejam reaproveitados em outros
MWCs. Esse componente do Kepler esta classificado na taxonomia como Recurso

Encapsulamento, em Tipo de Componente, na Secao [2.2.4]

Usuarios do Kepler com pouco conhecimento de computacao cientifica conseguem
criar MWCs com os componentes padroes do sistema, ou ainda modificar os modelos
existentes para adaptar as suas necessidades. Analises quantitativas ou estatisticas

podem ser feitas usando os mecanismos de extensao para criar rotinas na linguagem
R®.

Outro exemplo de Tarefas externas sao os componentes do Kepler que permitem o
acesso as tecnologias de computacao distribuida, que sao usadas pelos usuarios para
compartilhar seus dados e MWCs com outros usuarios por meio de repositorios, além
da computacao de alto desempenho. A utilizacao desses componentes diminuem

a complexidade do uso dessas tecnologias, automatizando a comunicacao com os

servidores [Gridl
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A interface de fornecida pelo Kepler é para o sistema Globus, que é uma co-
munidade que desenvolve tecnologias para[Grid|e permite que pessoas compartilhem

computacao de alto desempenho, banco de dados e outras ferramentas corporativas.

Os MWCs no sistema Kepler podem ser executados a qualquer momento durante
sua composi¢cao sem a necessidade de compilacao. O Kepler também permite que
seus usuarios examinem e visualizem os dados durante a execucao do MWC. Essa
funcionalidade é particularmente 1til, pois auxilia na modelagem e junto com a outra
caracteristica do Kepler, permite que se mude facilmente os parametros do modelo,

quando necessario, produzindo uma maior variedade de resultados experimentais.

4.3 Interface e componentes basicos

A interface grafica de edicao de workflows do sistema Kepler é compreendida

pelas seguintes secoes:

Barra de menu disponibiliza acesso a todas as funcionalidades do Kepler;
Barra de ferramentas disponibiliza acesso rapido as funcionalidades mais comuns;

Area de componentes e dados viabiliza a visualizacao de abas para realizar pes-
quisas de componentes e de dados do Kepler, além de apresentar uma “arvore”

de componentes agrupados de acordo com suas caracteristicas;

Area do workflow &area disponivel para o usuario incluir os componentes, cone-

xo0es, modelo computacional e comentarios;

Area de navegacao a area de navegacao apresenta todo o workflow reduzido para
que o usudrio possa clicar numa regiao e o Kepler posicionar os componentes
na tela. Esse recurso é muito usado quando o workflow nao cabe na area do

workflow.

A interface grafica do Kepler pode ser vista na Figura que destaca todas as

partes do sistema.

Um MWC no Kepler é composto de vérios elementos: o Diretor (directors), que

define o modelo computacional; os Atores (actors), que representam os componentes
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Figura 4.2: Interface grafica do sistema Kepler com suas principais partes

destacadas. Extraido da referéncia [46].

do workflow; os Parametros e as Portas (parameters; ports), que representam os
dados de entrada e de saida; além de conexoes que possibilitam a comunicacao entre
os componentes. A Figura apresenta um MWC no Kepler com os principais

elementos identificados.

O MWC mostrado na Figura[£.3]é um modelo de Lotka Volterra, também deno-
minado “Presa versus predador”, usado para modelar a relacao entre duas popula-
¢oes, a de predadores e suas presas, no tempo. A figura mostra também o resultado

da execugao do modelo que sao graficos produzidos por componentes para esse fim
(TimedPlotter e XYPlotter).

Os elementos Atores sao a base da construcao de MWC no Kepler, que traz

um conjunto de atores prontos para serem usados. Cada ator é desenvolvido para
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Figura 4.3: Principais elementos de um workflow cientifico no sistema Kepler.

Extraido da referéncia [46].

executar uma tarefa especifica. Por exemplo, uma seqiiéncia bem caracteristica de

atores na composicao de um workflow é como se segue: um ator é usado para ler ou

importar dados que serao usados no workflow, outro ator faz a transformacao desses

dados para outro formato para ser analisado, um terceiro faz a analise dos dados ou

esboca um grafico com os dados, e por fim, outro ator envia os dados resultantes

para um arquivo no disco ou no monitor.

Esses dados passam de um ator para

outro através de conexoes, representadas no Kepler por linhas na area de edicao do
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workflow.

Todos os atores no Kepler contém uma ou mais Portas, usadas para receber ou
enviar os dados de entrada e saida do componente. Os atores sao conectados através
dessas portas, que indicam o fluxo de execucao do workflow. Essas conexoes entre
portas sao chamadas de canal (channel). O sistema Kepler tem um tipo especial de
porta para ser adicionada nos workflows embutidos, utilizada para trocas de dados

entre o componente composto e o workflow.

Outra funcionalidade disponivel no Kepler é o uso de Parametros (parameter) do
workflow, que sao variaveis que recebem valores iniciais para execucao do workflow.
Esses dados podem ser utilizados no controle da execucao do workflow e/ou nas

computacoes dos componentes.

O elemento Ligagao (relation) é utilizado no sistema Kepler para criar ramifica-
¢oes de um canal de comunicacao. Ou seja, os dados de saida de um componente

podem ser enviados para portas de entrada de varios componentes.

Outra funcionalidade do Kepler é a janela de execucao que facilita o acompanha-
mento da execucao do workflow, além de permitir pausas e mudancas nos parametros
e variaveis do MWC. Um exemplo da janela de execugao é apresentada na Figura 4.4

com a execuc¢ao do workflow de Lotka Volterra, da presa versus predador.

4.4 Categorias da taxonomia suportadas pelo Ke-

pler

O sistema Kepler suporta alguns elementos da taxonomia nas categorias projeto
e execucao, que serao comentadas com mais detalhes a seguir. Entretanto, o Kepler
nao tem suporte para a proveniéencia, que esta em fase de discussao pelos membros do
projeto. Ha registros de sugestoes de como implementar a proveniéncia no sistema
Kepler e disponibiliza-la para seus usuarios. Para conhecer detalhes sobre essas
sugestoes, recomenda-se a leitura das referéncias [30], [20] e [19]. A Tabela

apresenta resumidamente quais categorias o sistema Kepler suporta.

Como apresentado na Tabela [4.2] o Kepler suporta, em relacao a categoria Pro-
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Figura 4.4: Janela de acompanhamento da execucao do workflow no sistema

Kepler. Extraido da referéncia [46].

Sistema workflow

Categoria

Kepler suporta

Projeto
Execucao

Proveniéncia

v
v

em desenvolvimento

Tabela 4.1: Principais categorias da taxonomia suportadas pelo SWC Kepler.

jeto, todas as funcionalidades das subcategorias Estrutura, Modelos Computacio-

nais, Tipos de Componentes e Extensoes. Todavia, a subcategoria Composicao é

suportada apenas parcialmente, como justificado abaixo.

A Estrutura no Kepler pode ser DAG ou nao-DAG. Os Modelos Computacionais

suportados sao: tempo continuo, fluxo de dados dinamico, evento discreto e fluxo de

dados sincronos. Os Tipos de Componentes por Dominio de Aplicacao e Recursos

estao presentes no sistema e também as Extensoes por meio de tarefas externas e

tarefas internas.
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Projeto
Subcategoria Kepler suporta
Estrutura v
Composigao em parte
Modelos computacionais v
Tipos de componentes v
Extensoes v

Tabela 4.2: Subcategorias da categoria projeto da taxonomia que o sistema Kepler

suporta.

Para a subcategoria Tipos de Componentes, Dominios de Aplicacao, existem
componentes para as areas da computacao, estatistica, ecologia, biologia, oceano-
grafia e varias outras. Quanto a subcategoria Recursos, existem componentes para
Controle de Execucgao, Encapsulamento, Documentacao do workflow, Tratamento

de excecgoes, Execucao de comandos do sistema operacional, entre outros.

Na subcategoria Extensoes, o Kepler fornece suporte as tarefas externas com
Python®), linguagens R®) , Matlab(®) e servigos web, além de tarefas internas

por meio de criacao de componentes.

Na subcategoria Composicao é suportado apenas o tipo de composicao direci-
onado pelo usuario. O Kepler nao tem suporte para composicao automatica de
workflows. Nesse sentido existe apenas um auxilio a busca de componentes baseada

em palavras chave e anotagoes semanticas.

Na categoria Execugao, como resumido na Tabela [4.3] o Kepler suporta as sub-
categorias Depuragao e Monitoracao da execucgao. Apesar de fazer tratamento de
excegoes com alertas e mensagens detalhadas do erro ocorrido, nao ha componentes

para redirecionar a execucao do workflow por outro caminho.

Em relacao a subcategoria Depuracgao, o Kepler prové funcionalidades que faci-
litam a busca por problemas e conferéncia dos resultados obtidos em cada ponto na
execucao de um modelo workflow. Dentre as funcionalidades de depuracao podem-se
citar: a execugao animada, que destaca de vermelho o componente que esta compu-

tando no momento; a mensagem de erro detalhada, que informa em qual linha do
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Execucao
Subcategoria Kepler suporta
Depuracao v

Tolerancia a falha

Monitoracao da execugao v

Tabela 4.3: Subcategorias da categoria execucao da taxonomia que o sistema

Kepler suporta.

cédigo o erro ocorreu e a mensagem correspondente; a verificacao das configuragoes
do sistema operacional e do Kepler; e o acompanhamento da execucao do compo-
nente Diretor, que apresenta todas as atividades do modelo computacional durante

a execucao do workflow.

As funcionalidades disponiveis para depuracao sao: a pausa, o retomar e a pa-
rada, que interagem diretamente com o fluxo de execucao do workflow, e auxiliam

no acompanhamento dos valores que as variaveis recebem durante a computacao.

O Kepler disponibiliza componentes para a subcategoria Monitoracao da Execu-
¢ao que auxiliam o usuario a acompanhar as tarefas do workflow. Esses componentes,
discutidos na Secao sao capazes de informar quantas vezes um componente é
usado, a progressao da execucao e a situacao de um componente. Outra funcionali-
dade é a janela para acompanhamento da execugao, apresentada na Segao .3, que
auxilia no acompanhamento geral da execucao e permite mudar de maneira facil os

parametros do workflow.



Capitulo 5

Modelagem computacional de

sistemas dinamicos deformaveis

Esse capitulo tem por objetivo dar uma visao geral sobre a modelagem numérica

computacional de um sistema dinamico deformével.

Inicia-se com a andlise do problema classico de 1 grau de liberdade (GL|) mode-
lado por um sistema massa-mola-amortecedor. A seguir, esta analise é generalizada
para sistemas com varios [GI] visando modelar estruturas com maior nivel de com-
plexidade. Em seguida apresenta-se o método de superposicao modal e a integracao
numérica das equacgoes diferenciais de equilibrio dinamico através de uma discreti-

zacao temporal via diferencas finitas.

Este capitulo resume os conceitos apresentados em alguns textos classicos da
literatura relativos a dinamica de sistemas deforméveis. Para uma andlise mais

aprofundada recomenda-se a leitura das referéncias [51], [4] e [13].
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5.1 Sistemas com um grau de liberdade

5.1.1 Componentes de um sistema dindmico com um grau

de liberdade

De uma forma geral, as propriedades fisicas essenciais de um sistema mecanico
sujeito a uma fonte externa de excitacao ou carregamento dinamico sao: massa,
propriedades elasticas e amortecimento ou perda de energia mecanica. No modelo
mais simples de um sistema com 1 [GI] assume-se que cada uma destas proprieda-
des esteja concentrada em um unico elemento fisico. As Figuras (a) e (b)

mostram um esquema deste sistema e um diagrama de corpo livre para esse modelo,

respectivamente.
— uit) — o)
¢ -
- m —— p(1) fa®) ...'_ffﬁ)_ —— p(1)
— T T fe(t) ==
@) Q) Q) Q)

(a) (b)

Figura 5.1: Sistema 1 GL - a) componentes bésicos. b) diagrama de corpo livre.

Considera-se que a massa m do sistema esteja contida em um bloco rigido que
pode se mover somente em translacao simples. Assim, a coordenada de deslocamento
v(t) define completamente sua posi¢do. A resisténcia eldstica ao deslocamento é
devida a uma mola de rigidez k e peso desprezivel, enquanto o mecanismo de perda
de energia (ou amortecimento) é representado pelo amortecedor c. O carregamento

dindmico externo, variante no tempo, é representado por p(t).

A equacgao de movimento de um sistema como o mostrado na Figura (a) é
obtida diretamente a partir da expressao de equilibrio de todas as forcas atuantes no
bloco mostradas no diagrama de corpo rigido da Figura (b) e pode ser expressa

COo1mo:

fi(t) + fa(t) + fe(t) = p(t), (5.1)

onde f(t) representa a forca inercial, f4(t) é a for¢a dissipativa causada pelo amor-
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tecimento, fg(t) é a forga eldstica e p(t), o carregamento.

De acordo com o principio de d’Alembert, a forca inercial é obtida pelo produto

da massa pela aceleracao:

fi(t) = mo(t), (5.2)

onde ¥(t) representa a derivada segunda temporal de v(t).

Assumindo um mecanismo de amortecimento viscoso, a forca de amortecimento
pode ser representada como o produto da constante de amortecimento ¢ pela velo-

cidade:

fa(t) = co(t), (5.3)

onde ©(t) representa a derivada primeira temporal de v(t).

E, finalmente, considerando a forca eldstica como o produto da rigidez da mola

pelo deslocamento, vem:

fe(t) = ko(t). (5.4)

Substituindo as Equagoes (5.2)) e (5.4]) na Equagao (5.1)), obtém-se a equagao de
movimento para um sistema de 1[GI]representada pela equagao diferencial ordindria

de segunda ordem com coeficientes constantes:

mi(t) + co(t) + kv(t) = p(2). (5.5)

5.1.2 Analise de vibracoes livres

Um sistema dinamico se encontra em vibracoes livres quando o carregamento

aplicado p(t) é nulo. Assim, tem-se da Equagao (5.5)):

mi(t) + co(t) + ku(t) = 0. (5.6)
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Para sistemas com amortecimento subcritico a solu¢ao da Equagao (5.6) pode

Ser expressa Ccomo:

v(t) = dsin(wpt + 0)e ", (5.7)

onde a amplitude v é dada por:

b= \/ [o(O)]2 + {@] (53)

w

sendo v(0) e ©(0) o deslocamento e a velocidade inicial, respectivamente; o angulo

de fase escrito como:

0 = tan™! [_i’ 0)} ; (5.9)

w a freqiiéncia angular definida como:

w= \/g; (5.10)

wp a freqiiéncia de vibragao livre amortecida dada por:
wp = wy/1 — &% (5.11)
e ¢ taxa de amortecimento definida por:

C

g_

= . 5.12
2mw ( )

A Figura [5.2] mostra um esbogo da resposta temporal de um sistema com 1 [GL]

em vibragoes livres com amortecimento subcritico.

5.1.3 Analise de vibracoes forcadas

A solugao da equacao diferencial (5.5)) para o caso de vibragoes forgadas depende

obviamente da funcao que define a excita¢ao p(t). Em muitos casos essa solugao s6
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v(t)

Figura 5.2: Resposta temporal em vibragoes livres com amortecimento subcritico

para um sistema de 1 GL. Extraido da referéncia [51].

é possivel de se obter numericamente. Apresenta-se na equacao que segue, a titulo

de ilustragao, a resposta para uma excitagdo harmonica do tipo p(t) = pg sin(@t):

v(t) = [v(0)cos(wpt) + 9(0) sin(wpt)] e~

Po 1 N _
k la= sy (177 (@) — 2B cos@)], (5.15)

onde w ¢ a frequéncia de excitagao e 5 é dado por:

(5.14)

K
I
€| €l

5.2 Sistemas com maultiplos graus de liberdade

As equagoes descritas na Secao podem ser generalizadas para sistemas di-
namicos com vérios [GL] Seja a estrutura representada pela Figura modelada

por N GL.

As equagoes de movimento de sistemas com vérios [GL] podem ser escritas expres-
sando-se, de maneira similar aos sistemas de 1[GL] o equilibrio de forgas associadas
a cada um dos [GI] De forma geral, quatro tipos de for¢as atuarao em 1 GL: o
carregamento externo aplicado p;(t) e as forcas de inércia fr;, de amortecimento fy4;

e eldstica fg;. Assim, para cada[GI] as equagoes de equilibrio se escrevem como:



5.2 Sistemas com multiplos graus de liberdade 71
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- L,'lm Lg{ﬂ [vrm TF-- “rf/ahh
Ve {f ff -
Figura 5.3: Discretizagao de uma estrutura de viga arbitraria. Extraido da
referéncia [51].
fn+fa+fm = pi(t),
Jra+ faz + [E2 : pa(t), (5.15)
fiv+ fan + fen = pn(1).
Escrevendo as Equacoes (5.15)) em notagao vetorial,
f1(t) + £a(t) + £(t) = p(?), (5.16)

tem-se a representagao equivalente a Equagao (5.1]) para sistemas com vérios .

Cada forga interna pode ser escrita de maneira mais conveniente utilizando-se um

conjunto de coeficientes de influéncia. Considerando, por exemplo, a componente da

forca elastica atuante no GL 1, pode-se mostrar que ela depende das componentes

dos deslocamentos dos outros pontos da estrutura. Assim,

fE1 = k11v1 + kigve + ... + kanow.

Generalizando,

sz' = kilvl + k‘igvg + ..+ kiNUN~

(5.17)

(5.18)
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Nestas expressoes assume-se que o sistema possui comportamento linear e que,
portanto, o principio da superposicao de efeitos se aplica. Os coeficientes k;; sao

denominados coeficientes de rigidez e sao definidos como:

k;; = forca correspondente ao GL ¢ devido a um

deslocamento unitario no GL.

Escrevendo estas expressoes em forma matricial, vem:

( ) B

fEl ki ki ... ki ... iy (%1
f E2 kor koo ... Ry ... kon U2
_ : : . : . : : (5'19)
f Ei ki ki ... ki ... kN (%
L fEN ) i kni kno .. Eni ... knn 1\ UN )
ou simplesmente,
fr = Kv, (5.20)

onde a matriz de coeficientes de rigidez K é denominada matriz de rigidez do sistema;,

v representa o vetor de deslocamentos e fi é o vetor de forcas elasticas.

Desenvolvendo de maneira similar para a forga de amortecimento (f4) e a forca

inercial (f7), tem-se:

£, =Cv, (5.21)

onde a matriz de coeficientes de amortecimento C é denominada matriz de amorte-

cimento do sistema, e

f, = Mv, (5.22)

onde a matriz de coeficientes de massa M é denominada matriz de massa do sistema.
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Substituindo as Equagoes ((5.20), (5.21)) e (5.22)) na Equacao (5.16)), obtém-se a

equagao matricial de equilibrio dindmico, considerando todos os [GL] do sistema:

MV + Cv + Kv = p(1). (5.23)

Assim, a Equacao (5.23|) expressa as N equacoes diferenciais de movimento que
definem a resposta de um sistema com vérios [GL] e é a generalizagdo da Equa-

¢ao (|5.5)).

A solucao do sistema acoplado de N equagoes diferenciais de 2* ordem definido
pela Equagao (5.23) pode ser feito aplicando-se o método de superposi¢ao modal.
Neste caso o conjunto das N equacoes diferenciais é resolvido de forma desacoplada,

o que reduz consideravelmente o esforco computacional a ser dispendido.

5.3 Meétodo da superposicao modal

O problema de autovalor descrito por:

K —w/M|¢; =0, (5.24)

fornece N modos de vibragoes ¢; e frequéncias naturais dentre w;. Utilizando-se o
Método da Superposicao Modal [51], admite-se entdao que a resposta da estrutura é

dada por:

v(x,t) =Y ¢;()y;(t) (5.25)
onde,

— ¢;(x) sdo os modos naturais de vibragao;

— y;(t) sado coordenadas generalizadas.

Dependendo do caso tratado, as respostas dinamicas do sistema podem ser obti-

das com relativa precisao se tomarmos J (J < N) modos de vibragao superpostos.
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J

v(w,t) =Y o)y, (D) (5.26)

J=1

Necessita-se, entao, determinar as coordenadas generalizadas (y(t)) para se obter
a resposta dinamica de um sistema estrutural utilizando-se o Método da Superposi-

¢ao Modal.

Substituindo-se a Equagao (5.26)) e suas derivadas na equagao diferencial do mo-
vimento para sistemas discretos ([5.23)), utilizando-se as propriedades de ortogonali-
dade entre os modos de vibragao, e considerando-se um amortecimento proporcional

a massa e/ou a rigidez, chega-se ao sistema de equagoes diferenciais desacopladas:

M'lj + 61'/ + fy =F (5.27)
onde:

~ M = ®TM® ¢ a matriz de massa generalizada (diagonal);

— C = ®TC® ¢ a matriz de amortecimento generalizada (diagonal);
~ K = ®TK® ¢ a matriz de rigidez generalizada (diagonal);
— F = ®TF ¢ o vetor de forcas generalizada.

Assim sendo, para cada j-ésimo modo de vibracao tem-se a equacao modal:

m;y; + ¢;y; + kiy; = f; (5.28)
onde,

— mj, ¢ e kj sao respectivamente a massa, o amortecimento e a rigidez modal;

— f; é aforca de excitagao modal.

Resolvidas as Equagoes (5.28)), e voltando a Equacao ([5.26)), tem-se a resposta

do sistema pelo método da superposicao modal.
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Pode-se dizer entao que a solucao de um problema de dinamica de corpos forma-
veis resolvido com a aplicacao do método da superposicao modal recai na solucao de
N equagoes diferenciais de 2* ordem idénticas a Equacao . De uma forma geral,
a solucao destas equagoes requer um método numérico de integracao. Nesse texto
apresenta-se resumidamente a solucao da equacao diferencial de equilibrio dinamico

através de uma discretizacao temporal feita via diferenca finitas.

5.4 Integracao numérica das equacoes diferenciais

de equilibrio dinamico

5.4.1 Meétodo das diferencas finitas

~+y

Figura 5.4: Exemplo de gréfico de deslocamento.
A partir da Figura , considerem-se os deslocamentos yﬁ’l, yj- ey referentes,
respectivamente, aos tempos t;_1, t; e t;11 do j-ésimo deslocamento modal separados

entre si por um intervalo de tempo At. Para o tempo intermedidrio entre ¢;,_; e t;
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avaliacao linear da velocidade pode ser estabelecida por:

Y, P = (5.29)

enquanto que para o tempo intermedidrio entre ¢; e ¢;,; , a avaliacao linear velocidade
sera dada por:

i+1 i
dtr Yy T Y

Os vetores velocidade obtidos pelas expressoes ((5.29) e (5.30) permitem que se

obtenha uma avaliacao linear do vetor aceleracao y; que sera dada por:

i = — (5.31)

Substituindo a Equacao (5.29)) e a Equacao (5.30)) na Equagao (5.31)), obtém-se

uma aproximagao do valor da aceleracao no tempo t;:

e 1 i+1 7 i—1
i = 7 (it =2y, +4i7") . (5.32)

Ao fazer a média da Equagao [5.29 e Equacao [5.30] obtém-se uma avaliagdo da

velocidade no tempo ¢;:

g + Sty i+l i1
S B B " (5.33)
J 2 VAN '

Tem-se da Equagao (5.28) que:

my; + cy; + k:y; = (5.34)

para a qual se pode substituir y; e y; e pelas suas expressoes ([5.32)) e a (5.33)),

obtendo-se:

i+1

1 i i i— y - yz,fl 7 7
m A—tz(yj+1 — 2y; + y; 1)} +c (%) + ky; = f*. (5.35)



5.4 Integracao numérica das equagoes diferenciais de equilibrio
dinamico 77

< i+1 . .
Isolando-se, na expressao ([5.39]), os termos em y:"", obtém-se:

Uma vez conhecido os valores do deslocamento para y;'» e y;_l (condigdes iniciais),

fica possivel se determinar o valor de "

7. Assim, num procedimento incremental,

determina-se o histérico temporal de y;(t). O método de integracao aqui apresentado
insere-se na familia de métodos definidos por explicitos, uma vez que a determinagao

de y; depente explicitamente de avaliacao de y; em tempo anterior (y;._1 e y§_2).

Desenvolvendo a integracao numérica para cada j-ésimo modo de vibracao e
de posse do autovetores @, (modos naturais de vibragao obtidos pela solu¢ao do
problema de autovalor descrito pela equagao [5.24)), pode-se voltar a equagao

para o calculo dos deslocamentos modais v(z, ).



Capitulo 6

Estudo de caso

O estudo de caso proposto consiste na criacao de MWCs no dominio de Dinamica

de Corpos Deformaveis.

Analisa-se nesta secdo o comportamento dinamico de um modelo de viga bi-
apoiada, onde deslocamentos verticais, formas modais e freqiiéncias naturais de vi-

bracgao serao analisados.

Trata-se de um exemplo simples, cujo comportamento dinamico é bastante conhe-
cido pela comunidade cientifica. Entretanto, o objetivo desta analise é o de verificar
as facilidades e dificuldades de se fazer avaliagoes de modelos dinamicos com suporte
de workflows cientificos. Obviamente, estas avaliagdes poderao ser extendidas em

trabalhos futuros a problemas dinamicos mais complexos.

A Secao descreve o problema que serd estudado. A Secao apresenta os
MW(Cs propostos para resolver o problema. Os resultados obtidos a partir da execu-
¢ao dos MWCs sao mostrados na Segao [6.3] Na Se¢ao [6.4] ¢ analisado o desempenho
dos MWCs sugeridos. E, por ultimo, a Secao [6.5] apresenta comentarios sobre as

facilidades e dificuldades de extensao do sistema Kepler.

6.1 Descricao do problema

Seja o modelo de uma viga bi-apoiada discretizada em elementos de portico

plano descrito na Figura [6.1] sendo que a secao transversal da viga é mostrada na
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Figura (6.2}
| 4m I F=10kN
| l 0,5m
|—|
1 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25
)é) IIIIIIIIIIIIIIIIIIIIIé
| |
! 12m I
Figura 6.1: Modelo de uma viga bi-apoiada.
7 0,1m
A
0,1m
Figura 6.2: Secao transversal da viga bi-apoiada.
Os dados desse modelo sao definidos como:
E = 210GPa,
I =8,333¢ m?,
p = 7850kg/m”, (6.1)
L=12me
A =0,01m?,

onde,

E é o mdédulo de elasticidade,

I é o momento de inércia,

p € a massa especifica,

L ¢ a largura da viga bi-apoiada e

A é a area da viga bi-apoiada.

Para esse modelo busca-se determinar:
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— os deslocamentos vertificais nos pontos 4, 6, 13, 16 e 22;
— as formas modais de vibracadl] e

— as freqiiéncias naturais de vibracao.

As respostas dinamicas do sistema foram modeladas com 3 modais sendo as
taxas de amortecimento para cada modo iguais a 5%. A forca aplicada no ponto 9 é
de 10kN, constante no tempo. A discretizagao do tempo é dividida em 5000 passos

de 0,0014s com tempo total de 7 segundos.

Os resultados dinamicos obtidos, como ja destacados anteriormente, sao mostra-

dos na Secao [6.3

6.2 Modelos de workflows cientificos propostos

Foram propostos trés MWCs para resolver o problema apresentado na Secao [6.1],

que visam avaliar as dificuldades e facilidades do sistema Kepler.

O primeiro MWC foi feito com o componente MatlabExpression. O segundo
foi feito para ilustrar o suporte a execucao de servicos web. Por fim, o terceiro
MWC composto ilustra a construcao de um novo componente que, neste caso, faz a

integracao numeérica diretamente no sistema Kepler.

Em todos os MWCs implementados, foi assumido que as matrizes de massa, rigi-
dez, e amortecimento, bem como o vetor de forgas do sistema sao conhecidos. Desta
forma, a insercao desses MWCs em problemas mais complexos fica simplificada, bas-
tanto, por exemplo, o acoplamento de componentes que gerem essas matrizes (um

componente de elemento finitos, por exemplo) ou simplesmente a passagem desses
dados advindos de outras plataformas de desenvolvimento ou

Assim, as tarefas necessarias para resolucao desse experimento, e que devem ser

implementadas no MWC, sao:

— ler as matrizes de massa, de rigidez e de amortecimento do modelo;

1 Utiliza-se nesse trabalho o algoritmo de Jacob[44] para determinacgdo de auto-valores (freqiién-

cias naturais) e auto-vetores (formas modais de vibragao).
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— ler o vetor de forcas aplicadas;

— calcular as formas modais de vibracao, as freqiiéncias naturais de vibracao e

os deslocamentos verticais;

— apresentar os resultados: deslocamentos verticais, por meio de graficos; formas

modais de vibracao e freqiiéncias naturais de vibragao.

Entre as tarefas citadas, pode ser necessario adicionar novas tarefas para conver-

sao do formato dos dados.

6.2.1 Modelo de workflow cientifico com componente Ma-

tlabExpression

Esse MWC foi construido de forma que a integracao numérica das equagoes
modais diferenciais de equilibrio dinamico tenha sido feita utilizando um cédigo
do sistema Matlab®. O Matlab® ¢é um interativo de alto desempenho
voltado para o calculo numérico e é executado pelo componente MatlabExpression

do sistema Kepler, que é um exemplo de mecanismo de extensao dos SWCs.

O componente MatlabExpression original tinha algumas limitagoes nos dados
de entrada e saida, pois nao suportava matrizes, reconhecendo apenas vetores e tipos
de dados basicos, tais como texto, valores légicos e niimeros. Assim, foi necessario
alterar o cédigo fonte do componente para que trabalhasse com as matrizes de massa,

de rigidez e de forga.

A Figura mostra o MWC composto para execucao desse experimento, que
segue todos os passos descritos anteriormente de tarefas necessarias para resolugao

do mesmo.

O modelo computacional usado nesse MWC é o fluxo de dados sincronos, discu-
tido na Secao [2.2.3] pois trata-se de um modelo sequencial simples, onde é preciso
assegurar a execucao correta das tarefas. Apesar da computacao do deslocamento
vertical depender de um parametro que varie no tempo, essa necessidade esta em-

butida no componente responsavel pela computacao da integracao numérica.

Os componentes criados ou adaptados para composicao desse MWC, ilustrados
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Time Stamp  |nici SDF Director

&N: 5000

MNro de modos

Frequéncias naturais

tlabExgressid entos verticais

Time Stamp

Amaortecimento modal

q> {0.05,0.05, 0,05} *—J

Figura 6.3: Modelo de workflow que utiliza componente MatLabExpression com

script feito em Matlab®) para fazer a integracao numérica.

na Figural|6.3} sao: o Vetor, aMatriz, o MatLabExpression e o Deslocamentos ver-—

ticais.

Os componentes que tem um nome de arquivo como descricao sao responsa-
veis pela leitura dos dados de massa (matrixM.txt), de rigidez (matrixK.txt), de
intensidade da for¢a (vectorF.txt), de for¢a aplicada (vectorFA.txt) e de GL

(vectorGL.txt) a partir de arquivos armazenados no disco.

Esses dados tem um formato de armazenamento simples, que visa tratar o pro-
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blema de matrizes esparsas, onde cada linha tem a informacao da posicao do ele-

mento e o seu respectivo valor, como no exemplo a seguir:

(7,3) 9.3643200e+008
(1,4) 1.5607200e+008
(4,4) 6.2428800e+008

Os componentes Matrizes e Vetores, criados pelo autor, sao responsaveis por
converter os dados lidos dos arquivos e passa-los para um formato conhecido pelo

sistema Kepler. O cddigo fonte do primeiro componente é apresentado no Apén-

dice [A2]

Os parametros numéricos de amortecimento modal sao inseridos no MWC uti-
lizando-se os componentes Fxpression ou Constant, que sao componentes que com-
putam expressoes aritméticas ou que convertem texto para nimeros, vetores ou ma-
trizes, respectivamente. O amortecimento foi tomado proporcional a massa. Desta
forma, a matriz de amortecimento fica definida com 3 constantes de proporcionali-
dade.

O componente MatlabExpression apresentado no MWC foi adaptado pelo autor
para reconhecer as matrizes e vetores do experimento e tornar possivel a execugao
do mesmo. Esse componente é reponsavel por fazer a integracao com o software
Matlab®). Outra melhoria foi a inclusao de textos de depuragao para serem visuali-
zados na interface grafica de acompanhamento da computacao de um componente,

que normalmente registram o que este esta sendo executado.

As alteragoes feitas no cédigo fonte desse componente, ilustrada no Apéndice[A.T]

sao comentadas a seguir:

— a fungao fire (), linha[I} foi modificada para aprimorar a execugao e a depura-

Gao;

— a principal modificacao na fungao buildScript (), linha [134] foi na gravacao de
um arquivo com o algoritmo do Matlab®) ao invés de passé-lo direto como

parametro;
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— a funcao parserOutput(), linha (174} teve que ser reescrita para reconhecer os
resultados do tipo matriz, além de continuar reconhecendo os outros tipos de

dados;
— a funcao getTokenValue(), linha foi alterada para reconhecer matriz; e
— a fungao setOutputToken(String portName, String[][] value), linha foi criada para
armazenar uma matriz num dado de saida.
A Segao ilustra a criagao de um ambiente para edi¢cao desses componentes.
Os dados do componente MatlabExpression para esse experimento, apresenta-
dos na Figura [6.4] sao compostos pelas seguintes propriedades:
expression contém o cédigo do Mablab®) a ser executado. Esse cédigo é ilustrado
no Algoritmo [6.1}

Matlab Fxecutable contém o caminho e o nome do arquivo executavel do soft-

ware;
class contém o nome interno que identifica a tarefa no sistema Kepler e

semanticType contém uma descricao semantica utilizada para classificacao do

componente e apresentacao do mesmo na paleta do sistema.

[xx Ms] = size (M);
[xx FAs] = size(FA);
if FAs < Ms;

FA = [ FA zeros(1, Ms — FAs) |;
end;
FA — FA’:
xi = xi’;
[phi, w2] = eigs (K,M,nmodo,’sm’);
[w2,aux] = sort(diag(w2));
for i=1:nmodo

phiaux (:,1)=phi (: ,aux(i) ,:);
end
phi=phiaux;

w=sqrt (w2) ;

Fm = phi’«FA;




20

25

30

35

6.2 Modelos de workflows cientificos propostos 85

Edit parameters for MatlabExpression &l

\.?() expression: for t=dt:dt:np*dt e

i=1i+ 1;

if 1 «= Fs; Fv = F(i): else; Fv = 0; end:

I = (2*Fp*Fvrde2 - 2%Xum. *diag (Fmw) #dt*2 +
4%Fum — Z2*%Edois + Edois. *Cm

®_aux=phi*i;

Vii,cont)=x_aux (find(GL==1)];

Idois = Zum;

Hurn = Z;
cont=cont+1; w
< 3
Matlab Executable: CimatlabepSibinlwin32iMATLAB exe
class: br.ufif .mmc.matlab
semanticType: urrlsid:localhost:onto: 2; 1 #GeneralPurpose
I Commit ] [ Add ] [ Remave l [Restore DeFauItsl [ Preferences ] [ Help ] [ Cancel l

Figura 6.4: Parametros passados para o componente MatLabExpression para fazer

a integracao numérica.

Mm = phi’«Ms«phi;
Km = phi’«Kxphi;
Cm = wx2.xxi(1l:nmodo,:) ;
[xx Fs] = size(F);
Xum(1l:nmodo,1) = 0;
Xdois (1:nmodo,1)= 0;
cont=1;
for t=dt:dt:npxdt
if cont <= Fs; Fv = F(cont); else; Fv = 0; end;
X = (2+Fm#Fvxdt "2 — 2«Xum.x diag (Km)x«dt "2 +
4+Xum — 2xXdois 4+ Xdois.*Cmxdt) ./(24+Cmxdt);
x_aux=phix*X;
V(:,cont)=x_aux(find (GL==1)) ;
Xdois = Xum;
Xum = X
cont=cont+1;
end
X=dt:dt:npxdt;
X =X
V=V

Algoritmo 6.1: Cddigo fonte Matlab®) utilizado no componente MatlabEzpression.

O codigo fonte Matlab®) utilizado nesse experimento foi adaptado do algoritmo

desenvolvido no curso de Dinamica dos Corpos Deforméaveis, cursado pelo autor,
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oferecido pelo professor Flavio Barbosa do Mestrado em modelagem computacional
da UFJF.

A Figura ilustra a configuracao dos dados de entrada e saida de um compo-
nente no sistema Kepler. No exemplo, os dados expresssion, output e triggerSwitch
sao dados de entrada e saida padrao do componente; e os dados nmodo, np, dt, FA,
F, M, K, GL, xi, X, V, phi e w sao dados de entrada e saida, adicionados pelo autor,
para serem utilizados na interacao com o software externo Matlab®). Esses dados
podem ser adicionados ou removidos de acordo com a necessidade do componente,
nao havendo limite estipulado pelo sistema Kepler. Além de adicionar os dados de

entrada e saida é preciso definir as seguintes propriedades:

Input indica que é dado de entrada;
Output indica que é dado de saida;

Multiport indica que o dado a receber ou a enviar pode ser passado em varias

partes;
Type indica a tipagem do dado;

Direction informa qual é a direcao do desenho do triangulo que representa o dado

no componente (norte, sul, leste e oeste);

Show Name informa que é para mostrar o nome do dado no triangulo que o

representa no componente;
Hide informa que é para esconder o triangulo que representa o dado no componente;

Units indica qual é a unidade de medida do dado (ampere, centimetro, grama,

etc).

Esses dados de entrada sao adicionados no algoritmo como variaveis e estarao
disponiveis para serem utilizados. Por outro lado, espera-se que existam variaveis

com os mesmos nomes dos dados de saida.

Os componentes Deslocamentos verticais, Formas modais e Freqiiéncias
naturais sao responsaveis pelo pés-processamento, ou seja, pela apresentacao dos

resultados obtidos da computacao dos dados do experimento. O componente Deslo-
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Figura 6.5: Configuracao de dados de entrada e saida do componente

MatlabExpression.

camentos verticais foi adaptado para desenhar os gréficos a partir de vetores e
matrizes com o objetivo de otimizar a apresentacao do resultado, pois os componen-
tes padroes do sistema Kepler trabalham apenas com valores numéricos simples. Os
componentes Formas modais e Freqiiéncias naturais apresentam valores numéri-

cos dos modos e freqiiéncias de vibracgao, respectivamente.

As seguintes mudangas, ilustradas no Apéndice [A.3] foram realizadas no compo-

nente Deslocamentos verticais:

— a funcao postfire () foi removida;

— a funcao fire (), foi adicionada para desenhar o grafico de acordo com as ma-

trizes passadas como argumentos.

O tempo de inicio e de fim da execucao do MWC sao recuperados a partir dos
componentes Time Stamp, Inicio e Fim. Esses dados sao utilizados na Secgao

que trata da andalise do desempenho dos MWCs.

O Matlab® é um software comercial e nao faz parte do pacote de distribuigao
do projeto Kepler. Assim, para se fazer uso do componente MatlabExpression é

preciso instalar esse software na maquina.
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6.2.2 Modelo de workflow cientifico com componente Web

Service

Esse MWC utiliza um servico web para fazer a computagao da integragao numé-
rica dos deslocamentos verticais, além do calculo das formas modais e das freqiiéncias
naturais de vibracao. Esse servigo é acionado pelo Kepler por meio de um cliente

genérico de servigos web chamado Web Service Actor.

O servigo web foi escrito em Java®) [27, 28] e adicionado ao Axis®) E],

que é uma implementacao do SOAP. O Axis®) automatiza e facilita todo o processo
de criacao de um servico web. Suas funcionalidades sao disponibilizadas para uso

através do sistema Tomcat®f)], que é um servidor de aplicacoes Java®).

Um exemplo de um servico web disponibilizado pelo Axis®) ¢ ilustrado na Fi-
gura[6.6l Ao usar esse software, o usuério precisa criar uma classe Java® para que
todo o processo para descrever e publicar um servico web seja feito automatica-
mente. Os passos necessarios para criar um novo servigo no Axis®) sao listados a

seguir:

— criar uma classe Java® e nomeé-la como Calcular, como ilustrado no Algo-

ritmo [6.2

— copiar o arquivo criado para o diretério de servigos do Axis(®)
(<Tomcat>\webapps\axis) e as bibliotecas para o subdiretério classes

(<Axis>\WEB-INF\classes);

— renomear a extensao do arquivo de java para jws (Calcular.jws).

O software Axis® ¢é responsavel por compilar e criar a descricao WSDL do
servigo disponibilizado. Para visualizar a descricao basta acessar o endereco do
servico com o parametro wsdl, como por exemplo http://www.meudominio.com.
br/axis/Calcular. jws?wsdl. O servi¢co web criado no exemplo fornece os servigos
de soma e de subtracao de dois niimeros inteiros. Para mais detalhes sobre a criagao

de servigos web utilizando Axis®), recomenda-se a leitura da referéncia [48].

2Axis®: uma implementacao do SOAP. http://ws.apache.org/axis
3Tomcat®: servidor de aplicacoes Java®). http://tomcat.apache.org
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WSDL

cliente a0

requisigao ;
/axis/Calcular.jws
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. e
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Figura 6.6: Arquitetura de um servico web disponibilizado pelo Axis®).

public class Calcular {
public int adicionar(int nl, int n2) {
return nl + n2;
}
public int subtrair(int nl, int n2) {

return nl — n2;

}

Algoritmo 6.2: Exemplo de uma classe basica para criacao de um servico web no
Axis®. Extraido da referéncia [4§]

Para a implementagao do algoritmo do servico web do experimento, foi utili-
zada a biblioteca gratuita JAMA (Java Matrix Package)ﬂ que é desenvolvida pelo
National Institute of Standards and Technology e pela Universidade of Maryland.
Esta biblioteca é utilizada nos algoritmos de integracao para manipulagao de ma-
trizes (soma, multiplicagdo, transposigao, etc) e para a resolu¢do do problema de
autovalor (calculo de autovalores e autovetores). Atualmente (Julho de 2008), a ver-
sao disponivel desta biblioteca ¢ a 1.0.2, possui cédigo aberto e estd em constante

atualizagao.

4JAMA: biblioteca Java®para manipulacio de matrizes e resolucio do problea de autovalor.

http://math.nist.gov/javanumerics/jama
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O MWC composto no sistema Kepler utilizando o componente Web Service
Actor é mostrado na Figura[6.7] Esse MWC segue todos os passos para a execugao

do experimento, como apresentados anteriormente na descricao do problema.

SDF Director

Time Stamp

oN: 5000

Nro de modos

Nro de passos

Expression To Token

Tamanho do pa
> 0.0014 —~

vectorFAE  Sequéncia FA
[—1~

amentos verticais

Web Service Actor

compute R

Time Stamp

String Splitter  Array To Ele

Formas modais

Amortecimento modal

% {0.05,0.05, 0.05}

Figura 6.7: Modelo de workflow que utiliza componente Web Service para

requisitar a integragao numérica a partir de um servico web.

Os componentes criados ou adaptados para composi¢ao desse MWC, ilustrados

na Figura[6.7] sdo: a Sequéncia ¢ o0 Deslocamentos verticais.

A leitura dos dados de massa, de rigidez, de intensidade da forga, de forca apli-
cada e de GL é feita a partir de arquivos, os mesmos apresentados na secao anterior,

pelos componentes que tem o nome de arquivo como descri¢ao.

Os componentes Sequéncias, criados pelo autor, armazenam nos seus dados de
saida o texto em um dos formatos reconhecidos pelo componente Web Service Actor.

O codigo fonte do componente Sequéncia é mostrado no Apéndice
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Os componentes Fxpression e Constant sao usados para armazenar no MWC
os parametros numéricos (Nro de modos, Nro de passos e Tamanho do passo) e

o vetor de amortecimento (Amortecimento modal).

O componente Web Service Actor é responsavel por receber os dados de en-
trada, de fazer a requisicao ao servigo web e de disponibilizar o resultado nos dados

de saida. O cédigo fonte do servico web utilizado nesse MWC ¢é apresentado no

Apéndice [B.1]

Como ilustrado na Figura[6.8] os dados de entrada e saida sdo bem parecidos com
o MWC que utiliza o componente MatlabExpression. A diferenga é que o servico
web retorna um tunico valor texto com todos os dados de saida e o componente

MatlabExpression retorna seus dados separadamente.

Configure ports for Web Service Actor, |’._||’E|fg|
Marne Input Qutput | Mulkiport Type Direction Shiows Marne Hide: Units

startTrigger [+] [] [] DEFALLT ] [+]

|clientExecErrars d [v] [] DEFALILT (] Fl

frmaoda [v] [] [] DEFALILT [v] Fl

lre ] ] ] DEFALLT 7] ]

J ] (] (] DEFALILT [v] Fl

IF= ] (] (] DEFALILT [v] Fl

IF ] (] (] DEFALILT [v] Fl

I ] (] (] DEFALILT [v] Fl

3 ] (] (] DEFALILT [v] Fl

= ] (] (] DEFALILT [v] Fl

I ] (] (] DEFALILT [v] Fl

JcomputeReturn Fl [v] (] DEFALILT [v] Fl

|

Figura 6.8: Configuracao de dados de entrada e saida do componente Web Service

Actor.

Pelo fato dos dados retornados estarem em um tnico valor texto, é necessa-
rio realizar a conversao dos dados de saida do formato texto para o formato veto-
res e matrizes numéricas. Os componentes responsaveis por essa CONversao sao o
String Splitter, o Array to Elements e Expression to Token (Figura. O
primeiro componente quebra o texto recebido em varias partes de acordo com um
separador pré-determinado. O segundo recebe o vetor de textos e, por meio de um
dado de saida do tipo Multiport, envia os textos em partes. Assim, as duas primeiras
partes sao enviadas para os componentes Expression to Token que convertem o

texto em um vetor e uma matriz para os dados de entrada X e Y, respectivamente, do
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componente Deslocamentos verticais. Desta forma, esse componente é capaz de
apresentar os graficos de acordo com os dados recebidos. A terceira parte do texto,
por sua vez, é enviada para o componente Formas modais, que apresenta valores
numeéricos das formas modais. A quarta, e ultima parte, é enviada para o compo-
nente Freqiiéncias naturais, que apresenta os valores numéricos das freqiiéncias

de vibracao.

Os componentes Time Stamp, Inicio e Fim sao utilizados para recuperar o
tempo de inicio de fim da execucao do MWC. Esses tempos sao utilizados na Se-

¢ao[6.4) que trata da andlise do desempenho dos MWCs.

6.2.3 Modelo de workflow cientifico com novo componente

de integracao numeérica

O dltimo MWC composto para realizar a computacao da integragdo numérica
dos deslocamentos verticais, além do calculo das formas modais e das freqiiéncias

naturais de vibragao, incorporou um novo componente no sistema Kepler.

O MWC criado é apresentado na Figura [6.9] e a principal diferenca, em relagao
ao primeiro MWC composto, estd no componente que realiza a computacao dos

dados.

O novo componente, desenvolvido pelo autor, estd identificado nesse exemplo
como Dynamics. Além deste, os componentes Vetor, Matriz e Deslocamentos

verticais foram também criados ou adaptados pelo autor deste trabalho.

A inclusao de novos componentes permite o aproveitamento de todos os recur-
sos do sistema Kepler, além de evitar a execucao desnecessaria de componentes que
necessitam interagir com aplicagoes externas, como é o caso dos componentes uti-
lizados nos MWC anteriores. Na maioria das vezes, a execucao ou o consumo de

recursos computacionais sera menor, tornando o MWC mais eficiente.

Como dito na Segao os componentes que tem um nome de arquivo como
descricao sao responsaveis pela leitura dos dados de massa, de rigidez, de intensi-
dade da forga, de forca aplicada e de GL a partir de arquivos. Os componentes

Vetores e Matrizes convertem os dados lidos para um formato conhecido pelo
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Figura 6.9: Modelo de workflow que utiliza novo componente que computa a

integracao numeérica.

sistema Kepler. Os parametros numéricos e o vetor de amortecimento modal sao
inseridos no MWC utilizando-se os componentes Ezpression ou Constant. Os com-
ponentes Deslocamentos verticais, Formas modais e Freqiiéncias naturais sao
responsaveis pela apresentacao dos resultados obtidos da computacao dos dados do

experimento.

O tempo de inicio e de fim da execugao do MWC sao recuperados a partir dos

componentes Time Stamp, Inicio e Fim. Esses dados sao utilizados na andlise do
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desempenho dos MWCs, discutido na Secao

A Figura [6.10] ilustra os dados de entrada e saida, que sao iguais ao primeiro
MWC que utiliza o componente MatlabExpression. A principal diferenca dos da-
dos de entrada e saida com relagao aos primeiros MWCs apresentados esta na flexi-
bilidade das configuracoes de novos dados. Nesse componente os dados sao fixos e
obrigatérios, permitindo apenas a configuragoes dos mesmos, além dos dados obri-

gatorios do componente MatlabExpression nao estarem presentes.

Configure ports for Dynamics

Input Qutput | Mulkiport

Type Direction Show Mame Hide Iniit=
DEFALLT ]
DEFALLT
DEFALLT
DEFALLT
DEFALLT
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DEFALLT

Y 9 Y Y Y Y
I

1 0

Figura 6.10: Configuracao de dados de entrada e saida do componente Dynamics.

A dificuldade de um usuario avancado em criar um novo componente no sistema
Kepler dependera diretamente do nivel de conhecimento da especialidade de sistemas
computacionais, ja que na referéncia [46] ha documentagao disponivel com exemplo
passo a passo que explica como criar um novo componente. Essa documentacao
facilita a primeira experiéncia desse desenvolvimento de um novo componente para o
Kepler, pois fornece um esqueleto onde o usuario deve somente preencher os pontos
que realizam a tarefa de fato. Além deste documento, também sao encontrados
outros, nas referéncias [18, 46], para a produgao de componentes mais complexos,

que faca uma interacao maior com o sistema em questao.

O componente foi feito usando a linguagem Java®). Basicamente o codigo que
faz a computacao dos dados é o mesmo utilizado no servico web, comentado na secao
anterior . O cédigo fonte do novo componente criado para esse experimento
pode ser visualizado no Apéndice
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A criacao de um novo componente é feita a partir da especializacao de uma classe
disponivel pelo sistema Kepler, com uma interface Java definida por esse sistema.
Essa criagao pode ser visualizada na Se¢ao[6.5.1], que descreve também a preparagao

do ambiente de desenvolvimento para criacao desse novo componente.

6.3 Resultados obtidos da analise dinamica

A Figura [6.11] apresenta o grafico com os resultados obtidos para os desloca-
mentos verticais dos pontos 4, 6, 13, 16 e 22. Os resultados de todos os MWCs
apresentados neste trabalho sao praticamente idénticos e em conformidade com os
resultados tedricos esperados. Por esse motivo, apenas uma figura com os graficos

de deslocamentos é apresentada.
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Figura 6.11: Resultado de deslocamento vertical esperado. Deslocamento em

metros na vertical e tempo em segundos na horizontal (m/s).
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A ferramenta de plotagem usada para gerar o gréafico apresentado na Figura [6.11
¢ muito 1til para os usuarios do sistema Kepler, pois além de plotar a figura ela
ainda fornece funcionalidades para aumentar e diminuir o tamanho da imagem ou
partes dela; criar legendas e titulos; exportar no formato eps; imprimir a imagem;
e salvar e carregar a imagem plotada. Os componentes que utilizam essa ferra-
menta sao todos aqueles que trabalham com plotagem, tais como: Array Plotter,

Sequence Plotter, Timed Plotter, XY Plotter, entre outros.

A Figura [6.12| mostra os graficos com as formas modais de vibragao do desloca-
mento vertical apresentado na Figura Da mesma forma que o deslocamento
vertical, as formas modais também sao similares em todos os MWCs apresentados

e sao idénticos aos resultados tedricos esperados.

.modelphi.Formas modais de vibracao

Elle Tools Specal Help
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Figura 6.12: Resultado das formas modais de vibragao esperadas.

As freqiiéncias naturais de vibracao obtidas para todos os MWC sao apresen-
tadas na Tabela [6.1] e comparadas com valores tedricos apontando uma excelente

concordancia.
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Freqiiéncia natural (rad/s) | Freqiiéncia natural teérica (rad/s) [51]

10,233 10,233
40,934 40,934
92,102 92,103

Tabela 6.1: Freqiiéncias naturais de vibracao obtidas e tedricas.

6.4 Analise do desempenho

Esta secao apresenta o desempenho de cada MWC descrito na Secao O
desempenho foi medido cinco vezes, para somente depois utilizar a média como

tempo resultante do MWC. Os tempos podem ser vistos nas Tabelas [6.2] [6.3] ¢ [6.4]

Os tempos foram obtidos numa méaquina com as seguintes configuragoes: pro-
cessador AMD Athlon 64 X2 5200+, placa-mae M2N-MX, memoria RAM de 2GB
DRR2-666. Para o experimento que faz uso do servico web, o servidor foi a maquina
citada e o MWC foi executado na méaquina com as seguintes configuragoes: Note-
book HP Pavilion dv6230BR, processador AMD Turion MK-36, memoria RAM de
2GB DDR2.

Medigao | Tempo (s)
1 31,453
2 30,985
3 30,906
4 31,391
) 30,424
Média 31,031

Tabela 6.2: Desempenho do modelo de workflow que utilizou o componente

MatLabExpression

A Tabela6.5|apresenta os dados de desempenho do cédigo Matlab(®), utilizado no
MWC com o componente MatlabExpression, executado no sistema Matlab®) para

se utilizar como comparacao.

Na Tabela sao apresentadas as médias dos desempenhos dos MWCs. Além
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Medigao | Tempo (s)
107,765
98,272
96,171
96,043
95.149
Média 98,680

Tl == W N =

Tabela 6.3: Desempenho do modelo de workflow que utilizou o componente Web

Service
Medigao | Tempo (s)
1 0,969
9 1,160
3 1,078
4 1,000
5 1,063
Média 1,054

Tabela 6.4: Desempenho do modelo de workflow que utilizou o novo componente

Medigao | Tempo (s)
1 0,687
2 0,750
3 0,734
4 0,656
) 0,734
Média 0,712

Tabela 6.5: Desempenho do codigo no sistema MatLab(®)

das etapas necessarias para a execu¢ao dos MWCs ou do cédigo Matlab®).

Dentre os MWCs do estudo de caso, o modelo com o novo componente é o mais
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Tempo 31,031 98,680 1,054 0,712
Modelo | MatlabExpression | Web Service Novo MatLab®)

Actor Componente
administracao administracao | administracao
do MWC do MWC do MWC
conversao CONversao
dos dos
dados dados
trafego
execucao execucao computacao execucao
Etapas do do servico dos dados do
Matlab®) Web (Java®) (Java®) algoritmo
trafego
conversao CONVErsao
dos dos
dados dados
apresentacao apresentacao | apresentacao | apresentagao
do do do do
resultado resultado resultado resultado

Tabela 6.6: Desempenho médio de todos os modelos e composicao dos tempos dos

experimentos.

rapido, pois a computacao da tarefa é feita no proprio componente, diferentemente

dos outros modelos, que necessitam de uma Tarefa Externa para computacao dos

dados.

O componente MatLabExpression aciona o sistema MatLab(®) para realizar a in-

tegracao numérica dos deslocamentos verticais e calcular as formas modais e freqiién-

cias naturais de vibracao. Para tal, os dados de entrada sao convertidos do formato

interno do sistema Kepler para a linguagem do sistema Matlab®), e os dados de saida

sao convertidos do texto para o formato interno do sistema Kepler. Comparando os

tempos de 1,054 do novo componente e de 0,712 do MatLab@®), pode-se supor que
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grande parte do tempo de 31,031 segundos gastos para execucao do MWC foram

gastos nas conversoes dos dados.

Assim, o uso do componente MatlabExpression em MWC no Kepler sé é justifi-
cavel quando a redugao do tempo de desenvolvimento comparado a criacao de codigo
fonte na linguagem Java@®), devido as facilidades de realizar cdlculos numéricos do
sistema MabLab®), com todas as suas “toolboxes” disponiveis, compensar a perda

de desempenho na execugao.

O pior desempenho, nesse estudo de caso, foi o MWC que utiliza o componente
Web Service Actor. Esse desempenho se deve ao fato da necessidade de conversao
dos dados; da transmissao via internet até o servico web; e o caminho inverso.
Como o cédigo utilizado no servico web é basicamente o mesmo utilizado no novo
componente criado, pode-se concluir que o tempo de conversao e transmissao dos

dados entre o Kepler e o servigo web demorou aproximadamente 97 segundos.

O uso do componente Web Service Actor é recomendado para tarefas prontas
e disponiveis como servigos web, que aumentariam a eficiéncia na composicao de
MWCs. Ou ainda, em tarefas que necessitam de muitos recursos computacionais,
tais como processamento e armazenamento, que possam ser executados em compu-

tadores de alto desempenho ou clusters.

Nesse experimento em particular, a execu¢ao do algoritmo do Matlab® é o
mais rapido entre eles. Isso poderia suscitar questionamentos sobre a utilidade dos
SWCs. Entretanto, é preciso considerar que o experimento apresentado nao possui
um numero significativo de etapas, caso em que os beneficios do gerenciamento

dessas etapas ficaria mais evidente.

6.5 Avaliacao da facilidade de extensao do sis-

tema de workflow

Nesta secao serd descrito o esforco necesséario para criacao de cada MWC com-
posto nesse estudo de caso. O objetivo é apontar as dificuldades encontradas e

comentar algumas das facilidades disponiveis para os usuarios de SWCs.
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Um dos objetivos desse trabalho é avaliar a aplicabilidade de SWCs em um
grupo de pesquisa onde um dos requisitos de interesse é a possibilidade de estender
o ambiente de experimentacao com novas funcionalidades desenvolvidas pelo préprio
grupo. A extensao deve ser feita de tal forma que as novas funcionalidades adicio-
nadas fiquem disponiveis para o reuso por outros pesquisadores. Isso aumentaria a

eficiéncia do desenvolvimento de MWCs.

Assim, algumas das extensoes desejaveis, implementadas nos MWCs apresenta-

dos, foram:

a introducao de uma nova funcionalidade nao suportada pelo SWC, como por

exemplo, um novo método de integragao numeérica;
— a integracao ao MWC de aplicacoes disponiveis como servicos web;

— a integracao ao MWC de tarefas automatizadas para conversao de formato de

dados;

— a integracao de tarefas que necessitam de alto desempenho voltado para o

calculo numérico.
Outras extensoes desejaveis interessantes nao vistas neste trabalho sao:

— a integracao ao MWC de aplicacoes implementadas em Fortran E] e C++ E];

— a introducao de novos componentes para manipulacao de matrizes e operacoes

da éalgebra linear;
— a construcao de um visualizador da deformada das estruturas em tempo real;

— a introducao ao MWCs de tarefas que apliquem os mecanismos de processa-

mentos distribuidos em ambientes [Gridl

O primeiro MWC criado foi o que utiliza o componente MatlabExpression, e
a principal dificuldade encontrada na construcao desse modelo foi a criacao de co-

digos que fossem aplicaveis a programas executados pela linha de comando, além

SFortran: linguagem de programacdo que permite a criacdo de programas que prioriza a velo-

cidade de execugao.
6C4+: linguagem de programacio orientada a objetos, de alto nivel, com facilidades para o

uso em baixo nivel.



6.5 Avaliacao da facilidade de extensao do sistema de workflow 102

da correcao de seus erros. Entretanto, pode-se considerar que é de pouca comple-
xidade criar um arquivo externo ao sistema Kepler, fazer varios testes e aplicar a
técnica de debug antes de incluir o cédigo fonte desenvolvido dentro do componente
MatlabExpression. Outro problema encontrado foi a limitacao de nao trabalhar
com matrizes, mas foi solucionado com a modificacao do cédigo fonte do componente

original.

A grande vantagem de se usar o componente MatlabExpression estd no apro-
veitamento de cédigos criados no programa Matlab®). Caso o desempenho seja um
requisito importante para a execucao do MWC, esse componente poderia ser 1til na
criacao de protétipos para avaliacao das possibilidades de computagao, e somente
depois de concluir qual a melhor opcao, criaria-se um componente em definitivo

escrito em Java®).

Para a montagem do segundo MWC foi utilizado o componente Web Service
Actor. Neste modelo foi utilizado o componente padrao do sistema Kepler, Web
Service Actor, pois nao houve necessidades além das funcionalidades disponiveis
nesse componente. Entretanto, para a execugao desse modelo, foi necessario trans-
formar as matrizes e os vetores com valores numéricos double para o formato texto.
Formato este utilizado para transmissao dos dados através do protocolo de comuni-

cacao do servico web.

O uso de servigos web possibilita aproveitar todas as funcionalidades que essa
tecnologia fornece, comentadas na Se¢ao[3.3] Adicionalmente, é importante destacar
também as intmeras tarefas ja disponiveis para uso na internet, como o reaprovei-
tamento de codigo criado por outros pesquisadores ou instituigoes e a utilizacao de
maquinas remotas com recursos computacionais melhores que a utilizada para exe-
cucao do MWC. Esses beneficios compensam o esfor¢o de implementagao necessario
para contornar as dificuldades como, por exemplo, a criagdo do componente para

converter as matrizes e os vetores no MWC com o componente Web Service Actor.

O uso do Axis®) foi importante pois automatizou o processo de cri-
agao do servico web. O Axis®), a partir de uma classe na linguagem Java®), gerou
a descri¢ao do servigo e gerenciou todo o protocolo de comunicagao entre o cliente
Web Service Actor do Kepler e a tarefa criada pelo autor, tornando a publicacao

de um servigo web em um processo de pouca complexidade.
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O ultimo MWC criado recebeu um novo componente responsavel pela computa-
¢ao da integracao numérica. Esse componente foi criado com base nas explicagoes

encontradas na referéncia [46].

O ambiente de desenvolvimento [l utilizado no desenvolvimento do
cddigo fonte do novo componente, foi de grande ajuda no estudo das classes do
sistema Kepler. Esta ferramenta fornece mecanismos para ligacao do projeto as
classes Java do Kepler e recupera a partir do cédigo fonte suas classes, métodos e

documentacao, tornando o aprendizado rapido e facil.

Apesar dessas facilidades, os usuarios que nao tem conhecimento da especialidade
de sistemas computacionais podem ter dificuldades para conseguir produzir um novo
componente. O exemplo, apresentado em formato de guia na Secao [6.5.1], contribui

para minimizar essa dificuldade.

Com relagao a facilidade de extensao das tarefas do sistema, dentre os MWCs
criados nesse estudo de caso, é de maior complexidade o modelo que cria um novo
componente, pois requer conhecimentos da especialidade de sistemas computacio-
nais. O MWC que interage com um servico web é de menor complexidade, pois o
componente Web Service Actor do Kepler facilita a utilizagao do servigo ao adici-
onar os dados de entrada e saida dinamicamente no componente, apds configuragao
da descric¢ao do servigo (WSDL). Por fim, o MWC que utiliza o software Matlab®) é
de pouca complexidade, pois o pesquisador precisa s6 conhecer como implementar

na linguagem desse sistema.

6.5.1 Preparativos para criagao de novo componente

O procedimento necessario para preparacao do ambiente utilizado por este traba-
lho para edi¢ao dos novos componentes e dos componentes existentes é apresentado
nesta se¢ao, bem como um exemplo simples que ilustra a criagao de um novo com-

ponente no sistema Kepler.

Os passos necessarios para preparacao deste ambiente sao listados a seguir:

"Eclipse®: ambiente de desenvolvimento integrado para Java®/C/C++. http://www.

eclipse.org
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— instalar o [JDK (Java Development Kit)j

— instalar o Eclipse®);
— criar um novo projeto Java®) no Eclipse®);

— nas propriedades do projeto, como ilustrado na Figura[6.13], adicionar os arqui-
vos das bibliotecas necessarias para compilacao do componente. Para adicionar
0s arquivos, siga 0s passos:

— escolher a opcao Properties no menu Project;
— escolher o item Java Build Path;

— clicar na guia Libraries;

— clicar no botao Add External JARs...;

— selecionar o arquivo da biblioteca necessaria;

— repetir os dois passos anteriores até adicionar todos os arquivos requeri-

dos; e

— clicar no botao OK.

& Properties for kepler

type filter text Java Build Path P
Info e
Buildars 8 source | = Projectsl B Libraries | % Order and Export
Jawa Build Path 14Rs and dlass Folders on the build path:
-] Code Skyl B T
J::: CEmT:iIe:II = EI iawis.jar - C:Arquivos de programasikeplertlibljaribase-jars add JARs. ..
) &) commens-lagging.jar - Ci\Arquivos de programasikepleriibhjar
Jawadoc Location = i - C Arauivos d Kenlariibtiar hase-i Add External JARs. .,
Project References ‘;l ]axrpc._]ar- it rqu_wos & programasikeplari]i 'f,]ar'l, asE-jars £
Refackaring History &l kepler.jar - ChArguivos de programasiKepleribuild Add Variable. .
. wsdldj jar - C:lArguivos de programasikeplerilibijaribase-jars
=l JRE Syskem Library [jrel.6.0] Add Library...
Add Class Folder. .
@ [ ok l l Cancel ]

Figura 6.13: Bibliotecas adicionadas ao projeto na tela de propriedades no sistema

Eclipse.
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Apesar da referéncia [46] citar apenas um arquivo de bilioteca (kepler.jar), o
ambiente utilizado por este trabalho fez uso de outros arquivos, tais como axis. jar,
commons-logging. jar, jaxrpc.ar e wsdl4j. jar, todos ilustrados na figura. Essas
bibliotecas foram adicionadas porque o Eclipse® disponibiliza uma funcionalidade
onde o usudrio pode navegar no cédigo das diversas classes do projeto. Como o
Kepler possui codigo aberto, é possivel visualizar todas as biliotecas utilizadas pelos

componentes.

O préximo passo € criar um novo componente, para tal é preciso criar uma espe-
cializagao de uma classe disponivel pelo sistema Kepler. O Algoritimo apresenta

um cédigo exemplo de uma classe que pode ser especilizada.

/x HelloWorld actor for getting used to Ptolemyll concepts.
Copyright (c) 1998—2003 The Regents of the University of California.
All rights reserved.

*/

// Exercise#1: ADD THE PACKAGE DESCRIPTION HERE

// Ezercise#1: ADD THE import STATEMENTS HERE

import ptolemy.actor.TypedAtomicActor;

import ptolemy.kernel.CompositeEntity;

import ptolemy.kernel. util .x;

A A a4
//// HellowWorld
/o
x FErxercise#1: Add the class description here
@author yourName
*/

public class HelloWorld extends TypedAtomicActor {

// Ezercise#1: ADD THE CLASS CONSTRUCTOR JAVADOC DESCRIPTION HERE.
public HelloWorld (CompositeEntity container, String name)
throws NameDuplicationException, IllegalActionException {
super (container , name) ;
// Ezercise#1: CREATE THE PARAMETER HERE!
// Ezercise#1: CREATE THE OUTPUT HERE...AND SET THE TYPE
_attachText ("_iconDescription", "<svg>\n" +
"<rect x=\"O\" y=\"O\" "
+ "width=\"60\" height=\"20\" "
+ "style=\"fill:white\"/>\n" +
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"</svg>\n");

N A A A ada

//// ports and parameters /)
// Ezercise#1: ADD THE OUTPUT PORT DEFINITION HERE.

// Ezercise#1: ADD THE PARAMETER DEFINITION HERE.

Y Y A A A A A e da

//// public methods ////
// Exercise#1: ADD THE JAVADOC DESCRIPTION FOR THE FIRE METHOD HERE.

public void fire () throws IllegalActionException {
super. fire () ;
// Ezercise#1: ADD THE LINE TO SEND THE greeting message FROM THE
OUTPUT PORT.

}

Algoritmo 6.3: Exemplo de uma classe béasica para criacao de um novo componente

no sistema Kepler. Extraido da referéncia [40]

Seguindo os comentarios do Algoritmo (Exercise#l) e os passos descritos no
exercicio 1 da referéncia [46], o cédigo fonte de um novo componente pronto para

ser adicionado ao sistema Kepler fica como o apresentado no Algoritmo

/x HelloWorld actor for getting used to Ptolemyll concepts.
Copyright (c) 1998—2003 The Regents of the University of California.
All rights reserved.

*/

package edu.tutorial.sample;

import ptolemy.actor.TypedAtomicActor;
import ptolemy.kernel.CompositeEntity;
import ptolemy.kernel. util .x;

import ptolemy.actor.IOPort;

import ptolemy.actor.TypedlOPort;
import ptolemy.data.Token;

import ptolemy.data.StringToken;
import ptolemy.data.type.BaseType;
import ptolemy.data.type.Type;

import ptolemy.data.expr.Parameter;

Y Y A A A A A A A A ada
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//// HellowWorld

/%%

x This is the implementation of a HelloWorld actor using Kepler.

x This actor outputs "Hello World!” as string from its output port.
@author Aldemon

*/

public class HelloWorld extends TypedAtomicActor {

/% Construct a HelloWorld source with the given container and name.
x  @param name The name of this actor.
x  @exception IllegalActionFException If the entity cannot be
* contained by the proposed container.
x  @exception NameDuplicationEzxception If the container already has
* an actor with this name.
*/
public HelloWorld (CompositeEntity container, String name)
throws NameDuplicationException, IllegalActionException {
super (container , name) ;
userName = new Parameter(this, "userName", new StringToken(""));
output = new TypedIlOPort(this, "output", false, true);
// Set the type constraint.
output.setTypeEquals (BaseType.STRING) ;
_attachText (" _iconDescription", "<svg>\n" +
"<rect x=\"O\" y=\"O\" "
+ "width=\"60\" height=\"20\" "
+ "style=\"fill:white\"/>\n" +
"</svg>\n")

Y A A da
//// ports and parameters ////

/+* The output port. The type of this port will be set to String. x/

public TypedIOPort output = null;
/+x+ The name of the wuser. x/

public Parameter userName;

A N A N A A AA
//// public methods ////

/xx Send the token in the wvalue parameter to the output.

x  @exception IllegalActionFExzception If it is thrown by the
* send () method sending out the token.

*/

public void fire () throws IllegalActionException {
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super. fire () ;

String userNameStr = ((StringToken)userName.getToken()).
stringValue () ;

output.send (0, new StringToken("Hello " 4 userNameStr + "!"));

Algoritmo 6.4: Exemplo de um novo componente pronto para ser adicionado ao

sistema Kepler.

O componente criado no Algoritmo ¢ um exemplo simples, onde o compo-
nente recebe um nome como dado de entrada e armazena uma saudacao ("Hello "
+ userNameStr + "!1") com o nome recebido no dado de saida. A seguir é descrito o

que cada trecho de codigo adicionado faz em relagao ao componente criado:

linha [§] indica o nome do pacote, ou seja, onde estd armazenado a classe Java®);
linhas a sao importadas as bibliotecas do Kepler para uso do componente;

linhas 37 & sao criados os objetos dos dados de entrada (userName) e dos dados
de saida (output), e é difinada a tipagem (STRING) do dado de saida;

linhas [50] & [53] sao definidos os objetos que representam os dados de entrada

(userName) e os dados de saida (output);

linhas [63] 4 [64] 0 dado de entrada (userName) é utilizado para compor o texto que

serd armazenado no dado de saida (output).

Como apresentado nesse exemplo de componente, o nimero de dados de entrada
e salda de um componente pode variar de acordo com a sua necessidade, inclusive,
esses dados podem ser criados dinamicamente, como no componente Web Service

Actor.

A interagao do componente e do sistema Kepler é feito por meio de métodos
que representam eventos durante a execucao do MWC. Por exemplo, no compo-
nente apresentado, o método fire () é acionado quando o Kepler reconhece o evento
de execucao desse componente. Dentre os métodos que representam eventos sao:

preinitialize (), initialize (), prefire (), fire (), postfire (), entre outros.

Apés criar o componente é preciso copiar os arquivos Java®), fonte e compilado,

para o diretorio de bibliotecas do Kepler (<diretério do kepler>\1ib) e adicionar
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o componente pela opcao Instantiate Componente do menu Tools. Nao hé neces-
sidade de recompilacao do sistema Kepler, apenas do cédigo do componente. Esse

processo é ilustrado na Figura [6.14]

Instantiate Entity

9
\{/ Class name: edu, bukorial, sample . HelloWworld
Location (URL):

HellaWarld

Figura 6.14: Exemplo de adicao no MWC de um novo componente desenvolvido

pelo usuario.

Para facilitar a reutilizacao do componente criado, recomenda-se adiciona-lo na
paleta de componentes do sistema Kepler. Para isso, deve-se: clicar com o botao
direito no componente, escolher a opcao Save in Library, informar o nome do com-
ponente, escolher suas categorias e clicar no botao OK. Esses passos e o componente

na paleta ¢ ilustrado na Figura [6.15]

Outra opcao de adi¢ao de componentes na paleta é por meio do encapsulamento
de componentes existentes do Kepler. Uma férmula no componente Ezpression
também é outro exemplo de componente possivel de ser adicionado na paleta do

sistema, como ilustrado na referéncia [46].
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HelloWarld

Canfigure Ackor Chrl+E
i _l> Custamize Mane
. Canfigure Parts
L— Canfigure Units
Cpen Ackar Chrl+L

Save in Library Documentation »

Display Marne: |Hella'Warld | Listen ko &ckar

: e pne Suggest b
Replace Previous Yersion in Library < O —

emantic Type Annotation, ..
g Savein Library. ..

Export Archive (KARD...

r— Location in Library

All Cat g5 Selected Cat (=14
ategories elecked Categories Upload to Reposiory

- &Y Components General Purpose L Preview

" © Projects Convert to Class

@ Disciplines -~

B &9 Statistics

e [] search repaositary
b I Search ” Reset

4 ¥

“ | [ Search |l ¢ =9 Components ~

-- @ Data Input

-- @ Data Operation

@ Data output

- Cirector

£ @ File System

B- @ General Purpose
. Archive Counter
i] Campaositedckar
. Expression

! MatlabExpression
RExpression
. Hello'World
- @ Grid Function
- @ Job Command
£
£

Zategory Descripkion:

o @ 55H B

7 @ Unit System

Figura 6.15: Exemplo de adigao de um novo componente no MWC desenvolvido

pelo usuario. Extraido do sistema Kepler.



Capitulo 7

Conclusoes

Os SWCs fornecem meios para facilitar a construgao e execucao de MWCs. Ba-
seado no estudo de quatro SWCs, foi produzida uma taxonomia, apresentada na
Segao [2.1] que sintetiza e classifica o conjunto de conceitos e funcionalidades nesse
contexto. Assim, o resultado pratico da taxonomia é o de facilitar a compreensao

dos conceitos envolvidos num SWC.

Constatou-se que um nao especialista em sistemas computacionais é capaz de
desenvolver novos MWCs, reutilizar componentes disponiveis nos SWCs, ou partes
de outros MWCs desenvolvidos por outros pesquisadores. No caso do SWC Kepler,
isso é facilitado por uma interface grafica amigavel e ajuda online. Nesse sentido,
foram apresentados na Se¢ao varios tipos de componentes de diversas areas do
conhecimento; adicionalmente, relativo ao processo de execucao de MWCs, foram
apresentadas na Secao [2.3.1] opgoes de auxilio para encontrar erros nos MWCs; na
Secao [2.3.2] maneiras de tolerancia a falhas; e na Secao foram discutidas pos-
siveis formas para monitorar a execugao. Este trabalho também traz contribuigoes

com alguns guias de desenvolvimento.

Quando, por questoes de eficiéncia na criacao dos MWCs, for de interesse o uso
de ferramentas externas ao SWC, existem mecanismos de extensao que facilitam
essa integragdo. Como apresentado na Segao e nos Capitulos 3 ¢ [6 os SWCs,

principalmente a ferramenta Kepler utilizada nesse trabalho, permitem integrar pro-

gramas|ad hocle[softwares|de diferentes tecnologias, tais como web services, ambiente

[Grid| Matlab®e R®.
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Caso nao seja possivel compor a funcionalidade desejada para um MWC, usando
os componentes disponiveis em um SWC, existe a possibilidade de se criar novos
componentes. Essa alternativa demanda algum conhecimento de sistemas computa-
cionais. Todo o processo ¢ exemplificado na Secao [6.2.3] Esse exemplo foi apresen-
tado no formato de um guia que serve para o usuario interessado em executar tais

extensoes.

A escolha do sistema Kepler, como justificado no Capitulo[d] foi baseada na faci-
lidade de uso e de extensao de suas tarefas. Além de seus modelos computacionais,

sua boa documentacao e um processo de instalagao pratico e facil.

Com relacao as deficiencias comentadas na Introducao, quanto ao processo de

experimentacao in silico, o uso de SWCs aprensenta as seguintes contribuigoes:

— a baixa reutilizagao de programas e sistemas é abordada utilizando-se as funcio-
nalidades de exportacao e importagoes de componentes no Kepler, em conjunto
com os componentes que encapsulam um MWC, facilitando sua reutilizagao e

sua distribuigao;

— a integracao dos sistemas computacionais usados nas diversas etapas do expe-
rimento wn silico ¢é facilitada ao agrupar esses sistemas em um MWC, o qual

faz a automacao e a geréncia da passagem dos dados entre esses sistemas;

— o gerenciamento dos varios processos envolvidos nas etapas de construcao e
execucao de um projeto que envolva diversos sistemas computacionais sao fa-
cilitados com o uso de um SWC, que é capaz de salvar sua estrutura e carrega-la
em outros momentos para execucao. Em alguns casos, os SWCs também ar-
mazenam os resultados obtidos nas diversas etapas de construcao de um MWC

para posteriores comparacoes.

Outra contribuicao deste trabalho foram os exemplos préticos do uso do sistema
Kepler no dominio da &drea de sistemas Dinamicos dos Corpos Deforméveis, que

foram apresentados no Capitulo [6]

Concluiu-se que um MWC tipico da area de sistemas Dinamicos dos Corpos
Deformaveis é suportado adequadamente pelo sistema Kepler, com as ressalvas co-

mentadas a seguir.
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Quanto a limitagoes encontradas para o desenvolvimento de um MWC na édrea de
sistemas Dinamicos dos Corpos Deformaveis pode-se citar a escassez de componentes
que déem suporte a manipulagao de matrizes de forma eficiente e que contemplem

as mais diversas operacoes da algebra linear.

Outros beneficios que merecem destaque sao: facilidade de conversao de formatos
de dados; flexibilidade de integracao com o Matlab®) que contribuiu para a eficién-
cia da criacao de MWCs; facilidade de apresentagao de resultados, principalmente
graficos e imagens; auxilio na depuracao da execucao; flexibilidade de integracao

com o R®); e codigo aberto escrito na linguagem Java®).

Existe também a necessidade do dominio das técnicas de programacao e das tec-
nologias de suporte ao desenvolvimento de aplicacoes Java®) no sistema Kepler para
inclusao de novos componentes, como ilustrado na Se¢ao [6.2.3] Os guias disponibi-

lizados nesse trabalho facilitam grandemente essa tarefa.

Foram também estudados os custos adicionais de processamento ou armazena-
mento gerados pelos SWCs em relacao a execugao isolada das tarefas que compoem o
MWC. A Se¢ao[6.4da a dimensao desses custos através de uma medicao dos tempos
gastos em diferentes configuracoes de MWC. Quanto ao desempenho de execucao
dos experimentos, as funcionalidades dos SWCs devem ser escolhidas conforme as
caracteristicas do MWC em questao. Funcgoes que visam a eficiéncia da modelagem,
através do reuso de solugoes prévias, acrescentam um tempo na execucao do expe-

rimento que pode ou nao ser aceitavel. Consideracoes nesse particular foram feitas
na secao [6.4]

MWCs onde o tempo de execucao seja critico, podem se beneficiar de funcionali-
dades no sentido da computacao de alto desempenho, como discutido na Se¢ao [3.5]
Entretanto, em tais MWCs deve haver parcimonia quanto a aplicacao de funcgoes

que visam a eficdfia do processo de desenvolvimento de MWCs.

Conclui-se portanto, que o uso do sistema Kepler contribui satisfatoriamente para
solucao dos problemas identificados na Introducao e é recomendado para o trabalho
em grupos de pesquisa da area de modelagem computacional, particularmente em

sistemas Dinamicos dos Corpos Deformaveis.

Dentre as sugestoes de trabalhos futuros, destacam-se:
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uma pesquisa mais detalhada da aplicacao de mecanismos de processamento
distribuido em ambientes [Grid}

criacao de MWCs mais complexos na area de sistemas Dinamicos dos Corpos
Deformaveis que permitam uma melhor avaliagdo dos ganhos com gerencia-

mento do sistema de workflow;
criacao de um visualizador em tempo real da deformacao das estruturas;

criacao de componentes para manipulacao eficiente de matrizes e operagoes da

algebra linear;

criacao de um componente que aproveite as aplicacoes legadas feitas em fortran
e C/C++;

otimizacao da conversao dos dados para o componente MatlabExpression;

estudo das classificacoes e buscas semanticas no sistema Kepler.
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Apeéendice A

Cddigos utilizados no modelo de
workflow cientifico com

MatlabExpression

A.1 Partes do cédigo do componente MatlabFEzx-

pression adaptado

O codigo fonte do componente apresentado abaixo foi adaptado do codigo dispo-

nibilizado no componente original no sistema Kepler, disponivel na referéncia [18].

public synchronized void fire () throws IllegalActionException {
super. fire () ;
boolean fireSwitch=true;
if (triggerSwitch.getWidth() > 0) {
Object inputSwitch = triggerSwitch.get (0);
if (inputSwitch instanceof IntToken) {
if (((IntToken)inputSwitch).intValue() >=1 ) {

fireSwitch = true;
}
else

fireSwitch = false;
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else if (inputSwitch instanceof BooleanToken) {
if (((BooleanToken)inputSwitch).booleanValue()) {
fireSwitch = true;
}
else
fireSwitch = false;
¥
}
if (fireSwitch) {
_debug ("building script");
String script = buildScript () ;
String outputString = "";
int randInt = Math.abs ((new Random()).nextInt ());
String randomFilename = tempFilename + "." 4+ randInt;
boolean isWindows = (System.getProperty("os.name").indexOf("Windows
") > —1);
_debug("Matlab file = " + tempFilenameM + ".m");
_debug ("Temp file = " + randomFilename);

_debug("write script file");

try {
FileWriter fileWriter = new FileWriter (tempFilenameM+".m") ;

BufferedWriter bufferedWriter = new BufferedWriter (fileWriter);

bufferedWriter. write (script);
bufferedWriter . close () ;
} catch (IOException e) {
_debug ("I0Exception: " + e.getMessage());
}
String [] argList;
if (isWindows) {
argList = new String[1];
argList [0] = mlCmd. getExpression ()
4+ " -r " + tempFilenameM
+ " -nodesktop"
+ " -nosplash"
+ " -logfile " 4 randomFilename;
String logstr = "";
for (int i = 0; i < argList.length; i+4) {
logstr += argList[i] + " ";
}
_debug("cmd = " + logstr);
} else {
argList = new String [4];




60

65

70

75

80

85

90

95

A.1 Partes do cédigo do componente MatlabExpression adaptado 124
argList [0] = mlCmd. getExpression () ;
argList [1] = "-nodesktop";
argList [2] = "-nosplash" 4+ " ";
argList [3] = "-r" + " \"" 4+ tempFilenameM + "\"";
}
try {
_debug ("running...");
if (isWindows) {
_debug("execute +");
_p = Runtime. getRuntime () .exec(argList [0]) ;
_debug("done +");
} else {
_p = Runtime.getRuntime () .exec(argList);
}
int result = —1;
if (isWindows) {
_debug("waitFor");
result = _p.waitFor();
_debug("result = " + result);
if (result <= 1) {
_debug("getting result");
BufferedReader in = new BufferedReader (new FileReader (
randomFilename) ) ;
int count = 0;
while (in.ready()) {
outputString += in.readLine() + "\n";
if ((++count % 1024) = 0)
_debug ("outputString size = " + outputString.length());
}
in.close () ;
¥
} else {
_debug("getting result");
BufferedInputStream inputstreambuffer = new BufferedInputStream
(_p.getInputStream () );
BufferedInputStream bufferedInputStream = new
BufferedInputStream (inputstreambuffer);
BufferedReader bufferedReader = new BufferedReader (new
InputStreamReader (bufferedInputStream)) ;
int count = 0;
while ( (outputString += bufferedReader.readLine()) != null ) {

if (++count % 100 = 0)

_debug ("outputString size = " 4+ outputString.length());
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bufferedReader. close () ;

¥

if (OutputString J— nn) {
_debug("inputstream is null");

¥

if (isWindows) {
_debug("delete files");
(new File (randomFilename)) . delete () ;
(new File (tempFilenameM+".m")).delete () ;
} else {
result = _p.waitFor();
}
switch (result) {
case 0:
break;
case 1:
break;
case —113:
output.send (0, new StringToken("Matlab process was forcfully
killed"));
return;
case 129:
output.send (0, new StringToken ("Matlab process was forcfully
killed"));
return;
default:
output.send (0, new StringToken ("Matlab process returned \"" +
result + "\".\nSomething must have gone wrong"));
return;

}
} catch (IOException e) {
_debug ("I0Exception: " + e.getMessage());
} catch (InterruptedException e) {
_debug("interupted!");
}
_debug ("parsing output");
parseOutput (outputString);

}

_debug("send output");

private String buildScript () throws IllegalActionException {
List ipList = inputPortList ();
Iterator ipListIt = ipList.iterator();
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String inputs =
while (ipListIt.hasNext()) {

TypedIOPort tiop = (TypedIOPort)ipListIt.next();

if (!(tiop.getName().equals("expression")) && !(tiop.getName().

nn .
)

equals ("triggerSwitch")) ) {
Token [] token = new Token[1];
token [0] = tiop.get(0);
String variable = tiop.getName() + " = ";
variable += "[" + getTokenValue(token) + "J;";
_debug(variable);

inputs 4= variable + "\n";

}

List opList = outputPortList();
Iterator opListlt = opList.iterator ();
String outputs =
while (opListIt.hasNext()) {
TypedlOPort tiop = (TypedIlOPort)opListIt.next();
if (!tiop.equals(output)) {

nn.
)

outputs 4+= "if exist(’" + tiop.getName() 4+ "’);\n" + tiop.getName
() + "\nelse;\n" + tiop.getName() + "=0\nend;\n";

}

expression . update () ;

String script =
inputs +
"sprintf (’----’);\n" +
((StringToken)expression.getToken()).stringValue() + "\n" +
"sprintf (’----’);\n" +
outputs +
"quit\n";

return script;

private void parseOutput(String outputString) throws
IllegalActionException {
String results = outputString.replaceAll("\r", "");
results = results.replaceAll ("\n\n\n", "x");

results = results.replaceAll("\n\n", "\n");
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StringTokenizer st = new StringTokenizer (results , "x");
boolean outputSent = false;
while (st.hasMoreTokens()) {

String ssst = st.nextToken();

if (outputSent) {

StringTokenizer rst = new StringTokenizer (ssst, "\n");
if (rst.countTokens() > 2) {
Token tokenValue = null;

String portName = "";
TypedlOPort tiop = null;
while (rst.hasMoreTokens()) {
String sst = rst.nextToken();
StringTokenizer ist = new StringTokenizer (sst);

") 4

portName = ist.nextToken () ;

if (portName —

String fss = ist.nextToken();
if (fss.equals("=")) {
if (portName.equals(output.getName())) {
throw new IllegalActionException("sending a custom
token out of port " 4 output.getName() + " is bad!"
);
}
Iterator opListIt = outputPortList().iterator ();
while (opListIt.hasNext()) {
tiop = (TypedIOPort)opListIt.next();
if (tiop.getName().equals(portName)) {

break;
}
}
}
else {
portName = "";
}
}
else {
if (ist.countTokens() = 1) {
if (rst.countTokens() > 0) {
int count = 0;
Token[] list = new Token[rst.countTokens()+1];
int ttype = 0; // 1 — Double; 2 — Integer; 8 — String;
String value = ist.nextToken();

if (tiop.getType().equals(new ArrayType(BaseType.DOUBLE
))) A

list [count++] = new DoubleToken( value );
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ttype = 1;
220 }
else if (tiop.getType().equals(new ArrayType(BaseType.
INT))) {
list [count++] = new IntToken( value );
ttype = 2;
}
225 else {
list [count++] = new StringToken( value );
ttype = 3;
}
while (rst.hasMoreTokens()) {
230 ist = new StringTokenizer (rst.nextToken());
value = ist .nextToken () ;
if (ttype = 1) {
list [count++] = new DoubleToken( value );
}
235 else if (ttype — 2) {
list [count++] = new IntToken( value );
}
else { // ttype == 3
list [count++] = new StringToken( value );
240 }
}
tokenValue = new ArrayToken(list);
}
else {
245 String value = ist.nextToken();
if (tiop.getType().equals(BaseType.DOUBLE)) {
tokenValue = new DoubleToken( value );
}
else if (tiop.getType().equals(BaseType.INT)) {
250 tokenValue = new IntToken( value );
}
else {
tokenValue = new StringToken( value );
}
255 }
}
else {
int count = 0, column = O0;
Token [] list = new Token[rst.countTokens () +1];
260 int ttype = 0; // 0 — String; 1 — Double; 2 — Integer

int rowSize = ist.countTokens();
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Token [] row = new Token[rowSize |;
while (ist.hasMoreTokens()) {
String value = ist.nextToken();
if (ttype = 0) {
if (tiop.getType().equals(new ArrayType(new ArrayType
(BaseType .DOUBLE) ))) {
row [ column++] = new DoubleToken( value );
ttype = 1;
}
else if (tiop.getType().equals(new ArrayType(new
ArrayType(BaseType.INT)))) {

row [ column++] = new IntToken( value );
ttype = 2;
}
else {
row [ column++] = new StringToken( value );
ttype = 3;
}
}
else if (ttype = 1) {
row [ column++] = new DoubleToken( value );
}
else if (ttype — 2) {
row [column++] = new IntToken( value );
}
else if (ttype = 3) {
row [column++] = new StringToken( value );
}
}
list [count++] = new ArrayToken (row);
while (rst.hasMoreTokens()) {
column = 0;
row = new Token[rowSize |;
ist = new StringTokenizer (rst.nextToken());
while (ist.hasMoreTokens()) {
if (ttype = 1) {
row [ column++] = new DoubleToken( ist.nextToken() );
}
else if (ttype = 2) {
row [ column++] = new IntToken( ist.nextToken() );
}
else if (ttype — 3) {
row [ column++] = new StringToken( ist.nextToken() );
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}

list [count++] = new ArrayToken (row);
}
tokenValue = new ArrayToken(list);

}
if (tiop != null) {
tiop.send (0, tokenValue);

¥

}

System . gc () ;
}
else {

outputSent = true;

output.send (0, new StringToken(ssst));
¥

private String getTokenValue(Token[] token) throws
IllegalActionException {
String returnval = "";

for (int i =0 ; i < token.length ; i++) {

if (token[i].getType().isCompatible(new ArrayType(BaseType . UNKNOWN)

) A

returnval 4= " [ " 4 getTokenValue ((( ArrayToken)token[i]) .
arrayValue()) + " 1 ";
} else if (token[i].getType().isCompatible(new ArrayType(new
ArrayType (BaseType UNKNOWN) ) )) {
returnval +=" [ ";
Token aToken[] = ((ArrayToken)token[i]).arrayValue();
Integer arraylLength = aToken.length;
for (int j = 0 ; j < arrayLength; j++) {

returnval += ((j > 0) 7 "; " : "") + getTokenValue (((ArrayToken
JaToken[j]) .arrayValue());
}
returnval 4= " 1 ";

} else if (token[i].getType().equals(BaseType.STRING)) {

returnval 4= " ’" 4+ ((StringToken)token[i]).stringValue() + "> ";

} else if (token[i].getType().equals(BaseType.INT)) {
returnval 4= " " + ((IntToken)token[i]).intValue() + " ";
} else if (token|[i].getType().equals(BaseType.DOUBLE)) {

returnval 4= " " + ((DoubleToken)token[i]).doubleValue() + " ";
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} else if (token[i].getType().equals(BaseType.BOOLEAN)) {

returnval 4= " " + ((BooleanToken)token[i]).toString() + " ";
} else if (token[i].getType().equals(BaseType.LONG)) {
returnval 4= " " + ((LongToken)token[i]).longValue() + " ";
} else if (token[i].getType().equals(BaseType.UNSIGNEDBYTE)) {
returnval 4= " " + ((UnsignedByteToken)token[i]).byteValue() + "
} else {
throw new IllegalActionException("invalid token type: " + token[i
].getType().toString ());
}
}
return returnval;
}
private void setOutputToken(String portName, String[][] value) throws

IllegalActionException {
List opList = outputPortList () ;
Iterator opListIt = opList.iterator();
if (portName.equals(output.getName())) {
throw new IllegalActionException("sending a custom token out of
port " + output.getName() + " is bad!");
}
while (opListIt.hasNext()) {
TypedlOPort tiop = (TypedIlOPort)opListlt.next();
String thisPortName = tiop .getName() ;
if (thisPortName.equals (portName)) {
int type = —1;
for (int i = value.length—1 ; i < value.length ; i++4) {
try {
if (value[i][0].indexOf(".") > —1) {
Double. valueOf(value[i][0]) ;
type = type > 1 7 type : 1;
} else {
Integer.valueOf(value[i][0]) ;
type = type > 0 7 type : 0;
}
} catch (NumberFormatException e) {
type = type > 2 7 type : 2;

}

ArrayToken token = null;
if (type = 2) {
Token [] row = new Token|[value.length |;
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for (int i =0 ; i < value.length ; i++4) {

Token [] column = new Token[value [0].length];
385 for (int j =0 ; j < value[0].length ; j++) {
column[j] = new StringToken (value[i][j]);
}
row[i] = new ArrayToken (column);
}
390 token = new ArrayToken (row) ;
}
else if (type = 1) {

Token [] row = new Token|[value.length];
for (int i =0 ; i < value.length ; i++) {
395 Token [] column = new Token[value [0].length];
for (int j =0 ; j < value[0].length ; j++) {
column[j] = new DoubleToken (Double.valueOf(value[i][j]) .
doubleValue () ) ;
}
row|[i] = new ArrayToken (column);
400 }
token = new ArrayToken (row) ;
} else if (type = 0) {
Token [] row = new Token|[value.length];
for (int i =0 ; i < value.length ; i++) {
405 Token [] column = new Token[value [0].length];
for (int j =0 ; j < value[0].length ; j++) {
column[j] = new IntToken(Integer.valueOf(value[i][j]) .
intValue());

}
row[i] = new ArrayToken(column);
410 }
} else {
throw new IllegalActionException("invalid value passed for
token");
}
tiop .send (0, token);
415 break;

Algoritmo A.1: Cédigo fonte adaptado do componente MatlabFExpression.
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A.2 Partes do cédigo fonte do componente Ma-

triz

O pedago de codigo fonte apresentado a seguir foi criado pelo autor para converter

os dados em um formato reconhecido pelo sistema Kepler.

public void fire () throws IllegalActionException {
super. fire () ;
try {
vbuffer = ((StringToken)buffer.get (0)).stringValue();
}
catch (IllegalActionException e) {
System.out.println (e.getLocalizedMessage ());

}

catch (NoTokenException e) {
}
parserInput () ;

matrix.send ( 0, getArrayToken( vmatrix ) );

private void parserInput () {
List<String> line = new ArrayList<String >();
StringTokenizer tokenizer = new StringTokenizer (vbuffer, "\n");
String text;
while (tokenizer.hasMoreTokens()) {
text = tokenizer.nextToken () .trim();
if (text.length() > 0)
line .add (text);
}
String [] tokens;
int lin, col;
double value;
while (line.size() > 0) {
text = line.remove(line.size() — 1).trim();
if ( (text.indexOf("(") >= 0) && (text.indexOf(")") >= 0) ) {
tokens = text.split ("[\\A\\),1");
lin = Integer.parselnt (tokens[1].trim());
col = Integer.parselnt (tokens[2].trim());
value = Double. parseDouble (tokens [3]. trim ());
if (vmatrix = null) {

vmatrix = new double[lin ][ col];
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}
vmatrix [lin —1][col —=1] = value;
}
}
}
private ArrayToken getArrayToken(double[][] doubleVar) {
ArrayToken array = null;
try {
int sizeColumn = doubleVar [0].length;
Token [] row = new Token[doubleVar.length];
for (int i = 0; i < doubleVar.length; i++4) {
Token [] column = new Token [sizeColumn ];
for (int j = 0; j < sizeColumn; j++) {
column[j] = new DoubleToken( doubleVar[i][j] );
}
row[i] = new ArrayToken (column);
}
array = new ArrayToken (row);
}
catch (IllegalActionException e) {
}
return( array );
}

Algoritmo A.2: Trecho do cddigo fonte do componente Matriz, criado pelo autor.

A.3 Partes de cdédigo fonte do componente XY-

PlotterMatrix

O pedaco do codigo fonte apresentado abaixo foi adaptado do cédigo disponibi-

lizado no componente XYPlotter no sistema Kepler, disponivel na referéncia [18].

public void fire () throws IllegalActionException {
super. fire () ;
Token [] vX = null;
Token [] vY = null;

try {
vX = ((ArrayToken)inputX.get (0)).arrayValue();
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vY = ((ArrayToken)inputY .get (0)).arrayValue();
}
catch (IllegalActionException e) {
System.out.println (e.getLocalizedMessage ());

}

catch (NoTokenException e) {
}
int widthX = vX.length;
int widthY = vY.length;
int widthYColumn = ((ArrayToken) vY[0]) .length();
if (widthX != widthY) {
throw new IllegalActionException (this,
" The number of input channels mismatch. (inputX = "+ widthX
; inputY = "+ widthY +","+ widthYColumn +")");
}
int offset = ((IntToken) startingDataset.getToken()).intValue();
for (int j = widthX — 1; j >= 0; j—) {
double xValue = ((DoubleToken) vX[j]).doubleValue();
Token[] Y = ((ArrayToken) vY[j]) .arrayValue();
for (int i = widthYColumn — 1; i >= 0; i—) {
double yValue = ((DoubleToken) Y[i]).doubleValue();
((Plot) plot).addPoint (i + offset, xValue, yValue, true);

}

triggerDone .send (0, new IntToken(1));

_|_|l

Algoritmo A.3: Cdédigo fonte do componente X YPlotterMatriz adaptado do
componente X YPlotter.
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Apeéendice B

Cddigos utilizados no modelo de

workflow cientifico com servico

Web

B.1 C(Cdbdigo fonte do servico web

O cédigo apresentado a seguir é uma tarefa disponibiliza por meio de um servigo
web que faz a computacao dos deslocamentos verticais, das formas modais e das

frequéncias naturais de vibracao.

import java.util.StringTokenizer;

import Jama.EigenvalueDecomposition;

import Jama.Matrix;

public class wsDynamics {
private static final long serialVersionUID = —-5168271516330367211L;
private int vnmodo;
private int vnp;
private double vdt;
private double[] vF = null; /x Matriz completa com a Forgas */
private double[] vFA = null; /x Matriz completa com a For¢a aplicada

*/

private Matrix vM = null; /« Matriz completa de massa */

private Matrix vK = null; /+ Matriz completa de rigidez x/
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private

libe
private
private
private
private
private
private

private

public
F,
vnmod
vnp =
vdt =
vFA =
vF =

double [] vGL = null; /x Matriz completa com os Graus de
rdade x/

double [] vxi = null;

double [|[] vphi = null;

double [] vomega = null;

double [][] vv = null;

double [] vx = null;

double [] diag;

int VNGL = 0; /+ conta quantos Graus de liberdade existem x/
String compute(int nmodo, int np, double dt, String FA, String

String M, String K, String GL, String xi) {
0o = nmodo;

np;

dt;

getDoubleVector ( FA );

getDoubleVector ( F );

vM = new Matrix( getDoubleMatrix (M) );
vK = new Matrix( getDoubleMatrix (K) );

vGL =

vxi =

getDoubleVector ( GL );
getDoubleVector ( xi );

prepareData () ;

computeModallntegrator () ;

String result = "";

result += getArrayString
result += getArrayString

VX ) _|’_II;II;
vV ) _|_||;n;

(
(

result += getArrayString( vphi ) +";";
(

result += getArrayString

vomega ) ;

return result;

private void prepareData() {
vNGL = 0;
for (int i = 0; i < vGL.length; i++) {
if (VGL[i] = 1) {
VNGLA+;
}

}

int vMLength = vM. getRowDimension () ;
if (vFA.length < vMLength) {

dou
vFA

for

ble[] tmp = vFA;
= new double[vMLength |;
(int i = 0; i < tmp.length; i++) {

vFA[i] = tmp[i];
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private void computeModallntegrator () {
vphi = getEigenvalue () ;
Matrix FmTranspose = new Matrix (vFA, 1).transpose();
Matrix matrixPhi = new Matrix(vphi.length , vnmodo);
for (int i = 0; i < vphi.length; i++) {
for (int j = 0; j < vnmodo; j++) {
matrixPhi.getArray () [i][j] = vphi[i][j];

}

Matrix Mm = (matrixPhi.transpose().times(vM)).times(matrixPhi);
for (int i = 0; i < matrixPhi.getRowDimension(); i++) {
for (int j = 0; j < matrixPhi.getColumnDimension(); j++) {
matrixPhi.getArray () [i][j] = matrixPhi.getArray () [i][]j] / Math.
pow (Mm. get (j, j), 0.5);

}

vphi = matrixPhi.getArray () ;
Mm = (matrixPhi.transpose ().times(vM)).times(matrixPhi);
Matrix Km = (matrixPhi.transpose().times(vK)).times(matrixPhi);
Matrix Fm = (matrixPhi.transpose () .times(FmTranspose));
vomega = new double[vnmodo];
for (int i = 0; i < vnmodo; i++) {

vomega[i] = Math.pow(diag[i], 0.5);
}
double Cm[] = new double[vnmodo|;
for (int i = 0; i < vnmodo; i++) {

Cm[i]= 2 % vomega[i] * vxi[i];
}
int nmodo = Km. getRowDimension () ;
double [] fm = Fm.getColumnPackedCopy () ;
double [] X1 = new double [nmodo |;
double [] X2 = new double [nmodo];
double [] X = new double [nmodo |;
vv = new double[vnp | [vNGL];
vx = new double[vnp];
for (int cont = 0; cont < vnp; cont++) {

vx[cont] = (cont + 1) % vdt;

int f = 0;

for (int ¢ = 0; g < vGL.length; g++) {

if (VGL[g] — 1) {
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double P1, P2, P3;

for (int j = 0; j < fm.length; j++4) {
double vFvalue = (cont < vF.length) ? vF[cont] : 0.0;
Pl = (2 % vFvalue % vdt % vdt) * fm[j];
P2 = (=2 % vdt * vdt) = X1[j] * Km.getArray () [j][]j];

P3 =4 % X1[j] — 2 * X2[j] + X2[j] * Cm[j] * vdt;
X[j] = (P1 + P2+ P3) / (2 + vdt * Cm[j]);

}

double auxX[] = new double[vphi.length];

for (int i = 0; i < vphi.length; i++4) {
for (int j = 0; j < vphi[0].length; j++) {
auxX [i] += vphi[i][j] * X[j];

}
}
vv[cont][f] = auxX|[g];
f 4= 1;

}
for (int i=0; i < X2.length; i++){
X2[i] = X1[i];

X1[i] = X[i];
}
}
}
private double [][] getEigenvalue () {
int size = vK.getColumnDimension () ;

Matrix matrixAux = new Matrix (size , size);
matrixAux = vM. inverse () .times (vK) ;
EigenvalueDecomposition E = matrixAux.eig();
double [][] phi = E.getV () .getArrayCopy () ;
diag = E.getD () .getDiagonalCopy () ;
int i, j, t;
double p;
int n = phi.length;
for (i = 0; i < n; i++) {
p = diag[t = 1];
for (j =1+ 1; j<
if (diag[j] <= p)
p = diag[t = j]

}
if (¢ !=13) { // troca
diag[t] = diag[i];
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diag[i] = p;
for (j = 0; j <n; j++) { // troca
p = phil[j][i];
145 phil[j][i] = phi[j][t];
phi[j][t] = p;
}
}
}
150 return phi;
}
private double [][] getDoubleMatrix(String tokenMatrix) {
String buffer = tokenMatrix.substring (2, tokenMatrix.length ()—2 ).
replace ("}, {", "I");
155 StringTokenizer tokenizer = new StringTokenizer(buffer, "|");
double [|[] matrix = null;
int i = 0;

while (tokenizer.hasMoreTokens()) {
String bufferRow = tokenizer.nextToken () ;
160 StringTokenizer tokenizerRow = new StringTokenizer (bufferRow, ","
);
if (matrix = null) {
matrix = new double[tokenizer.countTokens()+1][tokenizerRow.

countTokens () ];

}

int j = 0;
165 while (tokenizerRow.hasMoreTokens()) {
matrix[1][j] = Double.parseDouble (tokenizerRow .nextToken());
J++

t
14+
170 }

return(matrix) ;

private double[] getDoubleVector(String tokenVector) {

175 String buffer = tokenVector.substring (1, tokenVector.length()—1 );
StringTokenizer tokenizer = new StringTokenizer (buffer, ",");
double|[] vector = new double[tokenizer.countTokens () ];
int count = 0;
while (tokenizer.hasMoreTokens()) {

180 vector [count] = Double.parseDouble(tokenizer.nextToken());

count—+-+;
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return(vector) ;
}
private String getArrayString (double[][] doubleVar) {
String array = "";
int sizeColumn = doubleVar [0].length;
for (int i = 0; i < doubleVar.length; i++4) {
String row = "";
for (int j = 0; j < sizeColumn; j++) {
row += doubleVar[i][j] + ",";
}
array += "{"+ row.substring (0, row.length()—1) +"},";
}
array = "{"+ array.substring (0, array.length()—1) +"}";
return( array );
}
private String getArrayString (double[] doubleVar) {
String array = "";
for (int i = 0; i < doubleVar.length; i++) {
array += doubleVar[i] + ",";
¥
array = "{"+ array.substring (0, array.length()—1) +"}";
return( array );
}
}

Algoritmo B.1: Cédigo fonte do servigo web.

B.2 Partes do cédigo fonte do componente Sequén-

cta Matriz

O pedaco de cédigo fonte apresentado a seguir foi criado pelo autor para con-
verter os dados em um formato para ser enviado para o servigo web. O fonte deste
componente ¢ idéntico ao apresentado no Apéndice[A.2] a tnica diferenga é a fungao

getArrayString().

private String getArrayString (double[][] doubleVar) {
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}

nmnn .
3

String array =
int sizeColumn = doubleVar [0].length;
for (int i = 0; i < doubleVar.length; i++) {
String row = "";
for (int j = 0; j < sizeColumn; j++) {
row += doubleVar[i][j] + ",";
}

array += "{"+ row.substring (0, row.length()—1) +"},";
}

array = "{"+ array.substring (0, array.length()—1) +"}";

return( array );

Algoritmo B.2: Cédigo fonte do componente Sequéncia Matriz, criado pelo autor.




Apéndice C

Cddigos utilizados no modelo de
workflow cientifico com novo

componente

C.1 Cbdigo fonte do novo componente

O caodigo fonte apresentado a seguir faz a computagao dos deslocamentos verti-

cais, das formas modais e das frequéncias naturais de vibracao.

package br. ufjf.mmc.dynamicstructure;

import ptolemy.actor.NoTokenException;
import ptolemy.actor.TypedAtomicActor;
import ptolemy.actor.TypedlOPort;
import ptolemy.data.ArrayToken;

import ptolemy.data.DoubleToken;
import ptolemy.data.IntToken;

import ptolemy.data.Token;

import ptolemy.data.type.ArrayType;
import ptolemy.data.type.BaseType;
import ptolemy.kernel.CompositeEntity;
import ptolemy.kernel.util.IllegalActionException;

import ptolemy.kernel.util.NameDuplicationException;
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import Jama.EigenvalueDecomposition;
import Jama.Matrix;
public class Dynamics extends TypedAtomicActor {
private static final long serialVersionUID = —5168271516330367211L;
public TypedIOPort nmodo = null;
public TypedIOPort np = null;
public TypedIOPort dt = null;
public TypedIOPort F = null;
public TypedIOPort FA = null;
public TypedIOPort M = null;
public TypedIlOPort K = null;
public TypedIOPort GL = null;
public TypedIOPort xi = null;
public TypedIOPort phi = null;
public TypedIOPort omega = null;
public TypedIOPort pt = null;
public TypedIOPort x = null;
private int vnmodo;
private int vnp;
private double vdt;
private double[] vFA = null; /x Forc¢a aplicada */
private double[] vF = null; /x For¢as x/
private Matrix vK = null; /+« Rigidez x/
private Matrix vM = null; /x Massa x/
private double[] vGL = null; /x Graus de liberdade x/
private double[] vxi = null;
private double [][] vphi = null;
private double[] vomega = null;
private double[][] vx = null;
private double[] vpt = null;
private double[] diag;

private int vNGL = 0;

public Dynamics(CompositeEntity container

String name) throws

NameDuplicationException, IllegalActionException {

super (container , name) ;

nmodo = new TypedIlOPort(this, "nmodos", true, false);
np = new TypedIOPort(this, "np", true, false);

dt = new TypedIOPort(this, "dt", true, false);

FA = new TypedIOPort(this, "FA" K6 true, false);

F = new TypedIOPort(this, "F", true, false);

M = new TypedlOPort(this, "M", true, false);

K = new TypedIOPort(this, "K", true, false);
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GL = new TypedlOPort(this, "GL", true, false);
xi = new TypedIOPort(this, "xi", true, false);
phi = new TypedIOPort(this, "phi", false, true);
omega = new TypedIOPort(this, "omega", false, true);
pt = new TypedIOPort(this, "X", false, true);
x = new TypedlOPort(this, "v" 6 false, true);
nmodo . set TypeEquals (BaseType .INT) ;
np.setTypeEquals (BaseType.INT) ;
dt.setTypeEquals (BaseType .DOUBLE) ;
FA.setTypeEquals (new ArrayType(BaseType.DOUBLE) ) ;
F.setTypeEquals (new ArrayType(BaseType.DOUBLE)) ;
M.setTypeEquals (new ArrayType(new ArrayType(BaseType.DOUBLE))) ;
K.setTypeEquals (new ArrayType(new ArrayType(BaseType.DOUBLE)));
GL.setTypeEquals (new ArrayType(BaseType.DOUBLE) ) ;
xi.setTypeEquals (new ArrayType(BaseType.DOUBLE) ) ;
phi.setTypeEquals (new ArrayType(new ArrayType(BaseType.DOUBLE)));
omega.setTypeEquals (new ArrayType(BaseType.DOUBLE) ) ;
pt.setTypeEquals (new ArrayType(BaseType .DOUBLE) ) ;
x.setTypeEquals (new ArrayType(new ArrayType(BaseType.DOUBLE))) ;
_attachText (" _iconDescription", "<svg>\n" +

"<rect x=\"O0\" y=\"O\" "

+ "width=\"60\" height=\"20\" "

+ "style=\"fill:white\"/>\n" +

"</svg>\n");

public void fire () throws IllegalActionException {
super. fire () ;
prepareData () ;
computeModallntegrator () ;
phi.send( 0, getArrayToken( vphi ) );
omega.send( 0, getArrayToken( vomega ) );
x.send( 0, getArrayToken( vx ) );
pt.send( 0, getArrayToken( vpt ) );

private double[][] getDoubleMatrix(Token[] tokenLine) {
Token [] tokenColumn = ((ArrayToken)tokenLine[0]) .arrayValue();
double [|[] matrix = new double[tokenLine.length |[tokenColumn.length
I
for (int i = 0; i < tokenLine.length; i++) {
tokenColumn = ((ArrayToken)tokenLine[i]).arrayValue();
for (int j = 0; j < tokenColumn.length; j++) {
matrix[i][j] = ((DoubleToken)tokenColumn[j]).doubleValue();
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}
}
return(matrix) ;
}
private double[] getDoubleVector(Token[] tokenVector) {
double [] vector = new double|tokenVector.length ;
for (int i = 0; i < tokenVector.length; i++) {
vector [i] = ((DoubleToken)tokenVector[i]).doubleValue();
}
return(vector);

private void prepareData() {
// igual & funcao do Apéndice , na linha .
}

private void computeModallntegrator () {

// igual o funcao do Apéndice , na linha

}
private double [][] getEigenvalue () {
// igual o funcao do Apéndice , na linha .
}
private ArrayToken getArrayToken(double[][] doubleVar) {
// igual a fung¢ao do Apéndice , na linha .
}
private ArrayToken getArrayToken(double[] doubleVar) {
ArrayToken array = null;
try {
Token [] row = new Token[doubleVar.length ];

for (int i = 0; i < doubleVar.length; i++) {
row[i] = new DoubleToken( doubleVar[i] );

}

array = new ArrayToken (row);

}

catch (IllegalActionException e) {

}

return( array );

Algoritmo C.1: Cédigo fonte do novo componente inserido no sistema Kepler.
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