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RESUMO

SciProv: uma Arquitetura para a Busca Seméantica em Metadados de Prove-
niéncia no Contexto de e-Science

A e-Science se caracteriza pela manipulacao de um vasto volume de dados e utilizagao
de recursos computacionais em larga escala, muitas vezes localizados em ambientes dis-
tribuidos. Nesse cendrio, representado por alta complexidade e heterogeneidade, torna-se
relevante o tratamento da proveniéncia de dados, que tem por objetivo descrever os dados
que foram gerados ao longo da execucao de um experimento cientifico e apresentar os
processos de transformacao pelos quais foram submetidos. Assim, a proveniéncia auxilia
a formar uma visao da qualidade, da validade e da atualidade dos dados produzidos em
um ambiente de pesquisa cientifica.

O SciProv consiste em uma arquitetura cujo objetivo é interagir com sistemas de ge-
renciamento de workflows cientificos para promover a captura e a geréncia dos metadados
de proveniéncia gerados. Para esse proposito, o SciProv adota uma abordagem baseada
em um modelo abstrato para a representacao da proveniéncia. Esse modelo, denominado
Open Provenance Model, confere ao SciProv a capacidade de prover uma infraestrutura
homogénea e interoperavel para a manipulacao dos metadados de proveniéncia. Como
resultado, o SciProv permite disponibilizar um arcabouco para consulta as informacoes
de proveniéncia geradas em um cenario complexo e diversificado de e-Science.

Mais importante, a arquitetura faz uso de tecnologia web semantica para processar
as consultas aos metadados de proveniéncia. Nesse contexto, a partir do emprego de
ontologias e maquinas de inferéncias, o SciProv prové recursos para efetuar deducoes
sobre os metadados de proveniéncia e obter resultados importantes ao extrair informacgoes
adicionais além daquelas que encontram-se registradas de forma explicita nas informacoes

gerenciadas.

Palavras-chave: e-Science. Proveniéncia de Dados.  Workflow Cientifico. Web

Semantica. Open Provenance Model.



ABSTRACT

SciProv: An Architecture for Semantic Search on Provenance Metadata in
e-Science Context

E-Science is characterized by manipulation of huge data set and large scale computing
resources usage, often located in distributed environments. In this scenario, represented
by high complexity and heterogeneity, it becomes important to treat data provenance,
which aims to describe data that were generated during a scientific experiment execution
and presents processes of transformation by which underwent. Thus, lineage helps to
form a quality, validity and topicality vision of data produced in a scientific research
environment.

SciProv consists of an architecture that aims to interact with scientific workflows
management systems for capture and manipulation of generated provenance metadata.
For this purpose, SciProv adopts an approach based on an abstract model for representing
the lineage. This model, called Open Provenance Model, provides to SciProv the ability to
set up a homogeneous and interoperable infrastructure for handling provenance metadata.
As a result, SciProv is able to provide a framework for query data provenance generated
in a complex and diverse e-Science scenario.

More important, the architecture makes use of semantic web technology to process
metadata provenance queries. In this context, using ontologies and inference engines,
SciProv provides resources to make inferences about lineage and to obtain important
results in allowing the extraction of information beyond those that are registered explicitly

from managed data.

Keywords: e-Science. Data Provenance. Scientific Workflow. Semantic Web. Open

Provenance Model.
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1 INTRODUCAO

1.1 DMotivacao

A partir das ultimas décadas do século XX, com o progresso continuo da Informatica,
o processo de concepcao, execugao e andlise de experimentos cientificos conduzidos por
pesquisadores de diversas areas tem buscado o apoio de ferramentas computacionais de
forma crescente. Percebe-se também que o emprego de tais recursos esta relacionado ao
aumento na complexidade dos experimentos desenvolvidos que, em alguns casos, podem
tornar-se invidveis sem algum tipo de suporte computacional adequado [1]. Entretanto,
cabe ponderar que os beneficios oferecidos por essas ferramentas computacionais implicam
em novos e complexos desafios no cenario da pesquisa cientifica.

Nesse contexto, é possivel apontar algumas questoes importantes. Um aspecto fun-
damental esta relacionado ao reuso do conhecimento gerado. Os experimentos cientificos
processados computacionalmente sao passiveis de frequentes atualizacdes, seja por uma
visao mais refinada dos pesquisadores ou por modificacbes em etapas e tarefas consti-
tuintes, que podem tornar-se de maior ou menor relevancia ao refinar-se o modelo. Além
disso, bancos de dados podem ser atualizados periodicamente, deixando defasados os re-
sultados obtidos anteriormente. Por conseguinte, o reuso do conhecimento pode significar
economia de recursos e de tempo dispendido pela comunidade cientifica.

Outro aspecto relevante refere-se aos resultados de um experimento processado com-
putacionalmente, que podera ter pequena utilidade se os cientistas nao forem capazes de
julgar a adequabilidade ao problema analisado e a identificar a origem dos resultados. Em
um cenario de pesquisa cientifica, pode-se ponderar que parte do significado dos dados
obtidos deve-se ao entendimento do processo gerador.

As questoes levantadas nesses paragrafos iniciais conduzem ao tema da proveniéncia
de dados, cuja caracterizacao pode ser descrita conforme se segue.

A proveniéncia de dados — também chamada de linhagem, genealogia ou pedigree
— consiste na descricao das origens de um item de dado e do processo pelo qual foi
produzido. A proveniéncia de dados auxilia a formar uma visao da qualidade, da validade

e da atualidade a cerca da informacao produzida no contexto de um experimento cientifico
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modelado computacionalmente [2].

Em outros termos, a proveniéncia de dados fornece informagdes historicas referentes
aos dados manipulados a partir das fontes originais [3]. Essa informagdo pregressa tem
por objetivo descrever os dados que eventualmente foram gerados ao longo da execucao
do experimento e apresentar os processos de transformacao aos quais esses dados foram
submetidos.

Para os cientistas, a proveniéncia em experimentos cientificos pode indicar como os
resultados foram derivados, quais parametros tiveram influéncia no processo de derivacao
e quais bases de dados foram utilizadas como entrada para o processamento [4].

A partir da caracterizacao do conceito de proveniéncia, pode-se argumentar que as
informagoes de linhagem tém potencial para agregar valor de forma significativa no pro-
cesso de geréncia e andlise dos resultados de experimentos cientificos obtidos através de
simulagoes computacionais. Esta hipdtese constitui o principal aspecto motivador para o
desenvolvimento do presente trabalho.

Entretanto, para se obter os beneficios advindos a partir da proveniéncia, torna-se
fundamental que as informagoes relacionadas a simulacdo computacional que representa
o experimento cientifico sejam capturadas, modeladas e persistidas de forma adequada
para posterior utilizagdo. Nesse contexto, observa-se que o gerenciamento da proveniéncia
de dados é uma questao em aberto e que tem merecido consideravel tratamento por parte
da comunidade cientifica [B] [6] [[7] [8] [9]-

Entre os problemas estudados pela comunidade de proveniéncia de dados é importante
citar a falta de concordancia quanto ao escopo e ao tratamento das informagoes a serem
capturadas em um modelo de proveniéncia [10].

Nesse cenario, o presente trabalho baseia-se em um modelo de proveniéncia denomi-
nado Open Provenance Model (OPM) que tem por objetivo definir uma representagao
genérica e abrangente para a proveniéncia de dados, além do escopo de experimentos
cientificos [L1].

E possivel observar na literatura um esforco por parte de um grupo de pesquisadores
envolvidos com o tema da proveniéncia de dados em aprimorar o OPM. A meta do grupo
é construir e disponibilizar um modelo padrao de fato para o tratamento da proveniéncia
que permita a interoperabilidade entre os diversos sistemas de workflows cientificos ja

implementados ou que venham a ser projetados para a coleta e a geréncia de informacoes
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a cerca da linhagem dos dados.

Nesse contexto, argumenta-se nesse trabalho que a adogao pela comunidade cientifica
do OPM como modelo padrao para o tratamento da proveniéncia é uma possibilidade a
ser considerada, hipotese fundamentada a partir do continuo desenvolvimento do modelo,
que é apoiado por projetos relevantes na area de workflows cientificos como Vistrails [12],
Kepler [13] e Taverna [14].

A questao da proveniéncia pode ser relacionada com o ciclo de vida de um experimento
cientifico e com a linhagem dos dados que emergem da partir de cada etapa desse processo
[15]. Nesse contexto, o ciclo de vida de um workflow modelado computacionalmente

compoem-se de trés etapas: composicao, execugao e analise.

e A composicio é a fase responsavel pela concepcao dos processos que constituem o
experimento. Os dados de proveniéncia prospectiva (ver Se¢ao ) estao associados
a essa etapa [9]. O mecanismo de coleta dos dados de proveniéncia deve ser capaz
de capturar também o encadeamento do fluxo dos processos e atividades modeladas
na composicao do experimento bem como as dependéncias existentes entre os dados
de entrada e de saida de todos os componentes envolvidos.

o Durante a fase de execu¢do devem ser coletadas as informagoes relativas a proveni-
éncia retrospectiva [9], que pode ser interpretado como um log detalhado do histérico
de execucao da simulacao computacional.

o Por tultimo, na etapa de andlise, é possivel avaliar os resultados obtidos a partir
da execucao do experimento. Nesse ponto, o cientista pode promover alteragoes na
especificagdo do modelo em estudo a partir de consultas aos dados de proveniéncia
coletados, com o proposito de refinar ou corrigir o curso da pesquisa cientifica em

andamento [16].

Deve-se ainda mencionar um outro aspecto importante a ser considerado na coleta e
geréncia da proveniéncia de dados — A questao do nivel de granularidade. Esta pode ser en-
tendida como o grau de detalhamento dos dados capturados. Esse aspecto da proveniéncia
encontra-se diretamente associado a utilidade das informacoes de linhagem disponibiliza-
das para o pesquisador [11]. Observa-se na literatura cientifica diversas solugdes para o
problema da proveniéncia de dados que cobrem uma ampla faixa de granularidade [9].

O presente trabalho estd inserido na linha de pesquisa em e-Science do Nucleo de

Engenharia do Conhecimento (NEnC) da Universidade Federal de Juiz de Fora (UFJF),
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com énfase em estudos para a constru¢do de uma infraestrutura de apoio a projetos
neste dominio a partir de tecnologias como ontologias, servicos web seméanticos e agentes.
Nesse contexto, os estudos aqui desenvolvidos procuram avancar em temas abordados em
trabalhos publicados anteriormente pelo NEnC, incluindo-se o arcabougo CelOWS [17] e
as arquiteturas SASAgent [18] e QDA ontology [19].

Por fim, é valido mencionar que o tema desenvolvido no presente trabalho encontra
respaldo a partir das diretrizes formuladas no documento Grandes Desafios [20] elaborado
sob os auspicios da Sociedade Brasileira de Computacao (SBC), particularmente em dois
dos cinco tépicos propostos: (i) gestao da informacgao em grandes volumes de dados
distribuidos; (ii) modelagem computacional de sistemas complexos artificiais, naturais e

socio-culturais e da interacdo homem-natureza.

1.2 Objetivo

Para que seja possivel discorrer de forma mais clara sobre o objetivo do presente trabalho
¢ importante apresentar alguns conceitos relevantes a cerca do tema abordado.

Um experimento cientifico engloba a modelagem, a execucao e a andlise de proces-
sos cientificos de forma encadeada e controlada. Um experimento cientifico apoiado em
tais premissas visa fundamentalmente a reprodutibilidade. Em outros termos, o objetivo
dessa abordagem ¢é permitir o rastreamento da cadeia de processos que deram origem
a um determinado resultado e ainda facilitar o compartilhamento e a compreensiao do
experimento pela comunidade cientifica [[].

Nesse cenario, um workflow consiste em uma descricdo de um processo reprodutivel
composto por um conjunto de tarefas inter-relacionadas [21]. Essa defini¢ao é valida no
contexto de experimentos cientificos, onde um workflow pode ser entendido como um fluxo
de dados processado ao longo de uma cadeia de atividades [22].

Um workflow representa a orquestracao de uma sequéncia de processos que manipulam
dados de modo a construir uma simulagao e pode ser considerado o principal recurso de
um experimento cientifico [15]. A Figura ll:ll apresenta um exemplo de workflow cien-
tifico modelado a partir de uma ferramenta computacional especifica para esse fim. O
objetivo desse workflow cientifico consiste em buscar e tratar as informacoes referentes ao

sequenciamento genético de um organismo e disponiveis em um repositério distribuido de
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dados.
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Figura 1.1: Exemplo de workflow cientifico modelado computacionalmente

Cabe observar que em um workflow cientifico a énfase reside, em geral, em um grande
volume de dados a ser processado. Essa caracteristica implica na necessidade de um
robusto e sofisticado aparato computacional para oferecer o suporte adequado a execucao.
Nesse contexto, diversos Sistemas de Geréncia de Workflows Cientificos (SGWIC) tém
sido desenvolvidos com o propésito de prover um ferramental adequado aos processos de
orquestracao e de execucao dos experimentos de natureza cientifica.

O objetivo de um SGW{C pode ser entendido como um esforco dirigido a comunidade
cientifica no sentido de construir e aprimorar um ambiente computacional integrado para
simplificar o esfor¢o necessario para modelar e gerir um workflow cientifico []

Um ambiente de pesquisa colaborativo disperso geograficamente pode ser entendido
como uma tendéncia de organizacao entre grupos cientificos com interesse em areas de
estudo correlatas. Esse modelo de relacionamento pode incluir mecanismos de interacao
social, técnicas de colaboracao, modelos de comunicacao formal e informal e acordos sobre
normas, principios, valores e regras [@]

Em um contexto de pesquisa cientifica o que se observa é o desenvolvimento desses
ambientes impulsionado pela necessidade de se compartilhar dados e também conheci-
mento sobre os dados. Observa-se que as informacoes compartilhadas podem ser mais
uteis em um contexto que possibilite ao colaboradores a compreensao necessaria para um
uso efetivo dos dados [@]

Para viabilizar um efetivo ambiente de pesquisa em ambiente colaborativo disperso



20

geograficamente é fundamental dispor de recursos de interconexao de dados a partir de
uma grade computacional. Esse modelo de integracao pode ser entendido como uma infra-
estrutura de hardware e de software capaz de prover acesso seguro, consistente, pervasivo,
de alto desempenho e de baixo custo a recursos computacionais sofisticados [@]

Nesse contexto, caracterizado por aplicagoes multi-institucionais com baixo acopla-
mento e componentes heterogéneos, como ¢ possivel determinar a proveniéncia dos dados
manipulados? A Figura @ ilustra a situacao vislumbrada. O que se pretende nesse
trabalho é tratar a questdao da interoperabilidade para a proveniéncia de dados em um

cenario de pesquisa colaborativa conforme descrito.

Aplicacdo n
Aplicacdo 2

Aplicagdo 1
vlicagdo 4

Aplicacdo 3

Camada de interoperabilidade para a proveniéncia

Figura 1.2: Proveniéncia em um contexto de multiplas aplica¢gdes com baixo acoplamento

Pode-se argumentar que o tratamento da proveniéncia no contexto de uma aplicacao
especifica encontra-se em um estagio a frente. SGWfC como Kepler, Taverna e Vistrails
oferecem recursos para a coleta, registro e consulta aos metadados de proveniéncia gerados
a partir de um workflow cientifico [@] Entretanto, cabe considerar o tratamento da
linhagem em um cenario mais amplo, conforme apresentado na Figura @ O objetivo é
manipular a proveniéncia a partir dos dados gerados por multiplas aplicagoes.

Nesse sentido, o presente trabalho baseia-se em uma visao aberta de proveniéncia
(Open Provenance Vision) proposta pelo modelo OPM, que consiste em prover o suporte

adequado para que a proveniéncia de dados capturada a partir de sistemas heterogéneos
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possa ser expressa, reunida de forma coerente e consultada de uma maneira integrada
[27]. Assim, a visao do OPM prové um conjunto de guias de estilo e melhores praticas
para o apoio a interoperabilidade no contexto da proveniéncia de dados.

Com base nessas defini¢oes torna-se possivel apresentar o objetivo do presente traba-
lho, que consiste em especificar uma arquitetura para a coleta e geréncia da proveniéncia
de dados e processos no contexto de experimentos cientificos processados através de simu-
lagOes computacionais em ambientes de pesquisa colaborativa dispersos geograficamente e
interconectados através de uma grade computacional. A arquitetura proposta deve prover
uma camada de interoperabilidade capaz de interagir com os SGWT{C tendo como fina-
lidade capturar as informacgoes de proveniéncia gerados a partir de workflows cientificos
processados computacionalmente.

A concepgao do modelo a ser apresentado baseia-se em alguns requisitos considerados

fundamentais ao delimitar-se o escopo do trabalho delineado, a saber:

1. Arquitetura independente dos mecanismos de controle de fluxo e formatos de dados
implementados em quaisquer SGWIfC existentes.

2. Aplicabilidade em uma ampla faixa de experimentos cientificos, incluindo aqueles
executados em ambientes heterogéneos — a partir de diversas plataformas de hard-
ware e sistemas operacionais — e dispersos em uma grade computacional.

3. Uso de metodologias e de tecnologias no contexto atual da Ciéncia da Computagao
e, em particular, ao conhecimento cientifico diretamente relacionado com a area de
proveniéncia de dados.

4. Avaliacao do impacto da coleta, persisténcia e consulta aos metadados de proveni-

éncia sobre o desempenho dos experimentos cientificos.

1.3 Estrutura do Trabalho

Esta dissertacao esta organizada em seis capitulos. O Capitulo 2 apresenta e discute a
proveniéncia de dados em um contexto que abrange a concepcao e a execucgao de expe-
rimentos cientificos através de simulagoes computacionais. Em adicao, sdo revistos os
fundamentos necessarios para o desenvolvimento do tema proposto. O Capitulo 3 discute
em maiores detalhes o Open Provenance Model [11], modelo de proveniéncia empregado

como base no desenvolvimento desse trabalho. O Capitulo 4 descreve a arquitetura para
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a coleta e geréncia da proveniéncia de dados e processos no dominio de experimentos
cientificos, denominada Scientific Workflow Provenance System (SciProv). O Capitulo 5
apresenta um conjunto de estudos de caso em que o SciProv é empregado para coletar e
gerenciar os metadados de proveniéncia de um experimento cientifico executado em um
ambiente de pesquisa colaborativa e interconectado por uma grade computacional. Final-
mente, o Capitulo 6 formula algumas conclusoes pertinentes ao projeto e sugere alguns

trabalhos futuros.
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2 PROVENIENCIA DE DADOS
CIENTIFICOS

2.1 Introducao

Tradicionalmente a teoria e a experimentacao cientifica constituem as bases do processo
de investigacdo de fendmenos naturais ou artificiais, onde o objetivo consiste em adqui-
rir novos conhecimentos ou corrigir e integrar conhecimentos previamente estabelecidos.
Entretanto, as técnicas e ferramentas oriundas da Ciéncia da Computagdo tém proporci-
onado grandes transformacgoes na pratica contemporanea da pesquisa cientifica. Assim,
nesse novo cenario, ¢ valido reconhecer a computacao como um importante ferramental
para o avango da Ciéncia, juntamente com a teoria e a experimentacao [20].

Nesse contexto, o que se pode observar é uma Ciéncia que tem utilizado cada vez
mais procedimentos computacionais com o intuito de lidar com o aumento constante
no volume de dados e processos necessarios a realizacao dos experimentos de pesquisa.
Pode-se argumentar que apesar do conhecimento cientifico continuar a ser gerado por
métodos tradicionais, in-vivo e in-vitro, novas modalidades de experimentos cientificos

vém ganhando importancia: in-virtuo e in-silico [15].

o Experimentos in-virtuo sdo conduzidos por cientistas e pesquisadores através de si-
mulagoes computacionais utilizando-se de modelos numéricos. Entende-se por mo-
delo numérico uma representacao computacional de elementos ou fenémenos do
mundo real. O comportamento do modelo é analisado através de simulacao.

o Experimentos in-silico dizem respeito a ambientes de estudo unicamente compostos

por modelos numéricos e computacionais e sem nenhuma interagao humana.

A importancia de experimentos cientificos in-virtuo e in-silico esta relacionada tanto
a reducao de custos e de riscos quanto a reprodutibilidade. Além disso, provém um
mecanismo de suporte as atividades experimentais tradicionais, in-vivo e in-vitro [2§].

Contudo, pode-se ponderar que o cenério das simulagoes computacionais in-virtuo e in-

silico apresenta caracteristicas anélogas aos primoérdios da Computacao, no sentido de que
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os centros de pesquisa podem depender do conhecimento individual de pesquisadores para
o encadeamento dos programas e scripts necessarios para a execucao dos experimentos
formulados.

Esse processo tende a estar sujeito a falhas e a ser improdutivo, especialmente em
casos de experimentos cientificos de alta complexidade, que envolvam muitos programas,
grande quantidade de dados e grupos de pesquisadores trabalhando em localidades geo-

graficamente dispersas [[].

2.2 Workflow Cientifico

No contexto apresentado, surge o conceito de workflow cientifico como um paradigma
para a representacao e gestao de experimentos cientificos complexos, cuja implementagao
computacional passa a ser utilizada com o objetivo de facilitar a abstracio e permitir uma
composi¢ao estruturada de programas e scripts como uma sequéncia de atividades que

visa um determinado resultado [23].

2.2.1 Sistemas de Gerenciamento de Workflows Cientificos

A ampliagdo da complexidade na abordagem dos problemas cientificos aliado aos avan-
¢os na tecnologia como um todo e na Ciéncia da Computagdo em particular tém resul-
tado no desenvolvimento de Sistemas de Gerenciamento de Workflows Cientificos, que se
constituem em um conjunto de ferramentas computacionais desenvolvidas para tornar a
automagao do processo cientifico mais eficiente e mais produtivo [23].

As Figuras @, e @ ilustram a orquestragao de workflows a partir dos SGW{Cs
Vistrails, Taverna e Kepler, que representam trés solucoes disponiveis interessantes no
contexto da modelagem computacional de experimentos cientificos [16].

Cada etapa de um workflow especifica um processo ou um artefato de software a ser
executado (por exemplo, um servico Web). O workflow prové a conexao entre as etapas
do experimento modelado de acordo com o fluxo de dados e as respectivas dependéncias.
A representacao computacional de um workflow contém diversas informagoes importantes
que podem ser utilizadas em um processo de andlise e verificacao de resultados, incluindo
os processos que foram executados e os recursos de armazenamento utilizados em ambi-

entes distribuidos [29)].
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Figura 2.3: Exemplo de workflow cientifico modelado no SGWfC Taverna

Um SGWIC permite explorar as representagoes de processos computacionais com-
plexos em diversos niveis de abstracao, com o objetivo de gerenciar o ciclo de vida e
automatizar a execucdo. Além disso, a automacao de workflows pode fornecer as in-
formagoes necessarias para a reprodutibilidade cientifica, a derivacao de resultados e o
compartilhamento de resultados em um ambiente de pesquisa colaborativo [H]

Um volume de pesquisa consideravel encontra-se em andamento para tratar os proble-
mas relativos a concepcao e reutilizagdo de workflows cientificos, coleta e monitoramento
de dados de proveniéncia, otimizacao de desempenho e confiabilidade []

E possivel perceber que, para a plena realizacio das promessas lancadas pela tecnologia
de workflows, é necessario atender a diversos requisitos e desafios surgidos a partir das
proprias aplicagoes cientificas. Nesse cenario, torna-se importante examinar questoes
como o suporte a experimentos orientados a eventos altamente dinamicos e recursos para
a interagao dos usuarios de forma a prover suporte ao desenvolvimento colaborativo e
compartilhamento dos resultados obtidos [@]

Todo esse panorama apresentado tem por objetivo situar o presente trabalho como uma
contribuicao que se insere nos estudos relacionados a experimentos cientificos processados
através de simulacoes computacionais e, mais especificamente, no tratamento de questoes

referentes a proveniéncia de dados.
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2.3 Ciclo de Vida de um Experimento Cientifico

Pode-se considerar que o emprego de workflows nao constitui por si s6 uma solugdo com-
pleta de apoio aos experimentos in-silico. Em adi¢dao, o entendimento da questao deve
ser pautado pela inser¢ao do paradigma de workflows em um contexto mais abrangente
no que tange a gestao de dados cientificos.

Nesse cenario, insere-se o suporte ao registro dos dados produzidos pelo fluxo de traba-
lho realizado, incluindo como e porque cada informagao obtida foi gerada [30]. A Figura
@ apresenta o ciclo de vida de um experimento cientifico in-silico. Esse modelo tem por
objetivo possibilitar um melhor entendimento dos relacionamentos existentes no contexto

da aplicagao de workflows em ambientes de pesquisa cientifica.

Concepcido e

orquestracao
do experimento \

Descoberta e reuso Execucdo e
de experimentos monitoramento
€ servicos

Geréncia do

Compartilhamento experimento
de experimentos v e proveniéncia
e servicos

Figura 2.4: Ciclo de vida de um experimento cientifico [30]

Com base na Figura @, é possivel identificar os principais processos envolvidos no

ciclo de vida de um experimento cientifico:

o Concepcao e Orquestragio — Refere-se a conceituacao do escopo de cada uma das
atividades componentes do workflow e a selecdo de programas, scripts e de compo-
nentes adequados bem como da configuracao do fluxo das atividades incluidas.

o FExecucao e Monitoramento — Com foco na execucao do workflow propriamente dito,

incluindo a distribui¢do dos componentes (dados e programas) e o monitoramento
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da execucao. Também estd incluida nessa fase a geréncia de configuracao e a ras-
treabilidade da execugao do workflow.

e (Geréncia do FExperimento e Proveniéncia — O foco consiste na avaliagdo dos re-
sultados obtidos a partir da execucao do experimento, incluindo atividades como
visualizacao de dados e consulta a proveniéncia.

o Compartilhamento de FExperimentos e Servicos — Refere-se a disponibilizacdo dos
artefatos de software, workflows e resultados obtidos para grupos de pesquisa em
ambiente colaborativo ou mesmo para a comunidade cientifica.

e Descoberta e Reuso de Fxperimentos e Servicos — Refere-se a busca para reutiliza-
¢ao de artefatos de software, workflows e resultados disponibilizados por grupos de

pesquisa em ambiente colaborativo ou mesmo pela comunidade cientifica.

2.4 Caracterizacao da Proveniéncia de Dados

Segundo o dicionario OXfordE], o0 termo proveniéncia pode ser entendido como (a) a origem
ou a histéria conhecida de alguma coisa; (b) a histéria ou a genealogia de uma obra de
arte, um manuscrito ou uma antiguidade, etc.

Inicialmente, o problema da proveniéncia de dados foi caracterizado por Buneman [2],
para o qual a proveniéncia de dados — também chamada de linhagem, genealogia ou
pedigree — consiste na descricao das origens de um item de dado e do processo pelo qual
foi produzido. Acrescenta-se que a proveniéncia auxilia a formar uma visao da qualidade,
da validade e da atualidade a respeito das informacoes tratadas.

No contexto de sistemas computacionais, a proveniéncia pode ser entendida como
um conjunto de processos que originou um determinado dado [4]. Por processos deve-
se entender todas as derivagoes, conjuntos de dados, parametros, artefatos de software,
componentes de hardware e modelos computacionais envolvidos na derivagao do dado.

Ainda nesse contexto, pode-se ressaltar a existéncia de aplicacoes diversas relacionadas
a proveniéncia de dados [3]. Os dados ancestrais podem, por exemplo, serem usados para
estimar a qualidade e a confiabilidade dos resultados gerados bem como para permitir a
realizacao de auditorias no sentido de verificar a real utilizacdo dos dados de origem ou

para deteccao de fontes de erros e inconsisténcias.

1Oxford Dictionary disponivel em http://www.askoxford.com/?view=uk
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Encontram-se na literatura revisoes (surveys) técnicas que abordam o tema da prove-
niéncia de dados em um contexto de ambientes computacionais. Publicados ambos em
2005, Bose e Frew [31] fornecem uma visao abrangente dos primeiros trabalhos desenvol-
vidos sobre o assunto e Simmhan et al. [3] apresentam uma taxonomia sobre o tema e
compara alguns sistemas de gerenciamento de workflows cientificos segundo esse modelo
de classificacao.

Em outro trabalho mais atual, Cruz et al. [16] apresentam uma discussio interessante
sobre um conjunto de caracteristicas importantes encontradas em onze dos mais relevantes
SGWI{Cs disponiveis e formula uma taxonomia com base nessas caracteristicas.

Por fim, Freire [9] traga um paralelo entre diferentes abordagens para o problema da
proveniéncia e aponta algumas questoes em aberto, no sentido de facilitar a tomada de

decisbes ao se selecionar ou desenvolver uma solug¢ao no ambito da pesquisa cientifica.

2.4.1 Proveniéncia Prospectiva e Retrospectiva

Davidson e Freire [32] consideram a existéncia de duas formas distintas de provenién-
cia: prospectiva e retrospectiva. A proveniéncia prospectiva captura a especificacdo — o
modelo — de uma tarefa computacional. Em outros termos, a proveniéncia prospectiva
corresponde as etapas a serem seguidas para gerar um produto (dados). A provenién-
cia retrospectiva relaciona-se a captura dos passos que foram executados bem como as
especificagoes acerca do ambiente de execucao.

A Figura @ ilustra os dois tipos de proveniéncia propostos. A definicdo do workflow
representa a proveniéncia prospectiva. A proveniéncia retrospectiva é ilustrada através
dos recortes de dados (incluindo-se graficos e imagens) gerados e coletados durante a

execucao do workflow e apresentados a esquerda e na parte inferior.

2.4.2 Anotacgoes

A Figura @ apresenta também uma classe adicional de proveniéncia que pode ser inserida
até mesmo diretamente pelo usudrio. Tal classe de proveniéncia, denominada anotagoes,
tem por objetivo inserir informacao adicional relevante para o entendimento do processo

de orquestracao e execugao do workflow modelado.
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2.5 Consideracoes de Projeto para uma Abordagem

de Proveniéncia

As consideragoes de projeto para uma abordagem de proveniéncia referem-se as solugoes

propostas para problemas como coleta, gerenciamento e consulta a linhagem dos dados.

Nesse contexto, encontram-se na literatura cientifica trabalhos que defendem uma

abordagem para a questao de forma independente de quaisquer sistemas gerenciadores de

workflows existentes [H] [@]

Essa estratégia oferece uma alternativa a tendéncia dos SGWfC em disponibilizar os
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recursos para o tratamento da proveniéncia diretamente integrados em tais ferramentas
computacionais. Porém, ¢ importante observar que essa integracao resulta em um modelo

de proveniéncia fortemente atrelado a arquitetura do SGW{C subjacente.

2.5.1 Modelo de Proveniéncia

Nesse cendario, o presente trabalho coloca em destaque o modelo de proveniéncia pro-
posto por Moreau e colaboradores [11], cuja contribuicao refere-se a especificagdo de um
modelo padrao denominado Open Provenance Model (OPM). Tal proposta se diferencia
dos demais modelos ao definir uma representacao abstrata, genérica e abrangente para o
tratamento da linhagem de dados.

O modelo OPM representa os dados de proveniéncia através de um grafo de depen-
déncia causal, que permite, por exemplo, registrar o histérico do fluxo de execugao de um
workflow. Deve-se considerar, entretanto, que o modelo OPM conforme especificado, nao
prové o suporte a representacao de informagoes sobre a especificacdo do workflow e, por
isso, pode ser classificado como um modelo de proveniéncia retrospectiva. Entretanto, o

modelo também permite a representagao da proveniéncia definida na forma de anotacoes.

2.5.2 Instrumentalizacao

Em uma abordagem de coleta e gerenciamento da proveniéncia de forma desvinculada
de quaisquer sistemas de gerenciamento de workflows cientificos existentes, outras consi-
deracoes importantes requerem um tratamento adequado no sentido de se equacionar de
forma mais conveniente os problemas enfrentados.

Torna-se preponderante a prescricaio de um mecanismo de instrumentalizagdo, cujo
objetivo é permitir a coleta de dados de execugao de experimentos cientificos modelados
a partir de diferentes SGWf{Cs. Estudos encontrados na literatura cientifica, como [[7] e
[6], tétm como objetivo abordar o problema.

O foco dessas pesquisas consiste em especificar um modelo de coleta e armazenamento
de dados de proveniéncia capaz de atender a duas premissas importantes nesse contexto:
(a) permitir algum grau de automatizacao do processo de instrumentalizacao; (b) propor-
cionar um baixo impacto na performance de execucdo do workflow cientifico cujos dados

de proveniéncia retrospectiva sao coletados ao longo do processamento.
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Essas premissas possuem relevancia no ambito do tratamento da proveniéncia em ex-
perimentos cientificos. Por um lado, pode-se considerar que a maioria dos pesquisadores
nao possui a necessaria proficiéncia em Computacao ou a disponibilidade de tempo re-
querida para a implementacao manual de mecanismos de instrumentalizacao necessarios
a coleta dos dados de proveniéncia gerados ao longo do processo de execucao dos experi-
mentos in-silico. Por outro lado, deve-se controlar a degradacao imposta na performance
de execucao dos workflows a partir da incorporacao dos mecanismos necessarios a coleta

e a geréncia da proveniéncia.

2.6 Mecanismos de Captura de Proveniéncia

O mecanismo de captura ¢ responsavel pela coleta das informacoes de proveniéncia do
workflow, que podem ser tanto referentes a proveniéncia prospectiva quanto a retrospec-
tiva. Um mecanismo de captura deve ter acesso a detalhes de procedimentos computa-
cionais, tais como artefatos de software, dados gerados em tempo de execucgao e anotacoes.

Os mecanismos de captura de proveniéncia podem atuar no nivel do workflow como
um todo, no nivel de processo (atividade, artefato) ou no nivel do sistema operacional
subjacente. Mecanismos de captura baseados em workflows sao aqueles integrados ou
anexados ao SGW{C. Mecanismos de captura baseados em processo requerem que cada
atividade definida em um workflow possa disponibilizar os dados de proveniéncia neces-
sarios. Por tdltimo, mecanismos de captura baseados no Sistema Operacional apoiam-se

em funcionalidades existentes no sistema para gerar dados de proveniéncia.

2.6.1 Mecanismo de Captura no Nivel de Workflow

A captura em nivel de workflow constitui uma tendéncia importante e tem sido adotada
por importantes SGW{Cs tais como Kepler, Taverna e Vistrails. Ela constitui também a
abordagem mais comum na literatura cientifica sobre o tema [9] [10].

Conforme ja mencionado, uma caracteristica importante dos mecanismos baseados
em workflow refere-se ao forte acoplamento com o SGW{C subjacente, o que permite um
processo de captura de dados de proveniéncia de forma direta. Nesse sentido, existem
gerenciadores de workflows cientificos capazes de processar a coleta automatizada das

informacgoes de proveniéncia.
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Acrescenta-se que sistemas mais recentes, como Redux [B4] e Vistrails [12] foram pro-
jetados para incluir o suporte nativo a proveniéncia no proprio modelo de arquitetura
enquanto que os primeiros gerenciadores, tais como Taverna [[14] e Kepler [13], receberam
extensoes posteriores para dar suporte a esses recursos [9].

Uma vez que os gerenciadores de workflows cientificos tém acesso as defini¢oes do
workflow e controlam a execugao, podem, por conseguinte, capturar tanto dados de pro-
veniéncia prospectiva quanto retrospectiva. A vantagem dessa estratégia de captura de
dados de proveniéncia esta ligada a facilidade de aplicagdo, uma vez que o mecanismo
estd acoplado diretamente ao SGWTfC subjacente.

Deve-se considerar, porém, que dados gerados internamente por atividades especificas
e que nao sao identificados na execucao do workflow podem nao ser capturados por esse
tipo de mecanismo [10]. Um exemplo particularmente importante referente a essa restri¢ao
refere-se a workflows modelados a partir do encadeamento de servigos web executados
remotamente. Nesse caso, tais artefatos de software comportam-se como “caixas-pretas”
para o SGWI{C, que, em principio, ndo tem acesso ao processamento interno de tais

componentes.

2.6.2 Mecanismo de Captura no Nivel de Processo

Em um mecanismo de captura de proveniéncia que atue no nivel de processo ou ativi-
dade, cada componente do workflow deve dispor de recursos que permitam a coleta das
informacgoes de linhagem.

Uma alternativa interessante consiste em instrumentalizar os componentes de um
workflow modelado a partir de um SGW{C de forma que a proveniéncia possa ser co-
letada e posteriormente gerenciada de forma independente do gerenciador de workflows.
Esse mecanismo é particularmente adequado nos casos em que o workflow que modela o
experimento cientifico baseia-se fortemente no emprego de servigos web.

A captura dos dados de linhagem no nivel de processo relaciona-se diretamente &
proveniéncia retrospectiva [9]. Embora este aspecto possa ser considerado restritivo, por
outro lado ¢é possivel identificar caracteristicas desejaveis nessa estratégia para a coleta da
proveniéncia.

Nesse contexto, considerando-se que o mecanismo de captura relaciona-se direta e es-

pecificamente com cada atividade presente no workflow, abre-se assim a possibilidade de



34

controle e selecao sobre os dados a serem coletados. Deve-se ressaltar que esta carac-
teristica ¢ particularmente importante porque relaciona-se diretamente a granularidade
dos dados coletados. Entre as implicagoes do controle sobre os dados de proveniéncia

coletados é importante mencionar trés aspectos relevantes:

o Constitui um mecanismo para mensurar o impacto da coleta de dados na perfor-
mance de execucao de um experimento instrumentalizado. Em outros termos, o
controle do nivel de granularidade dos dados capturados pode ser empregado para
avaliar e quantificar o desempenho do processo de coleta de proveniéncia durante a
execucao do workflow cientifico.

o Permite a coleta de proveniéncia em diversos niveis de detalhamento até mesmo de
forma concomitante. Nesse aspecto, cada processo constituinte do workflow pode ser
instrumentalizado diversas vezes, onde cada mecanismo de adaptagao seja modelado
de forma a capturar a linhagem em niveis de granularidade distintos.

« Em um ambiente de pesquisa colaborativo, torna-se viavel o processo de adaptacao
de processos diretamente pelos proprietarios do artefato de software. Essa possibi-
lidade é particularmente interessante no caso de workflows modelados a partir de
servigos web disponibilizados em um ambiente colaborativo. Considerando-se que
em principio um web service constitui uma “caixa-preta” para o usuario, essa al-
ternativa viabiliza a adaptacao de um artefato de software no sentido de prover
recursos para a captura de dados relevantes no contexto do experimento cientifico

em estudo.

Entretanto a instrumentalizacao dos componentes de um workflow requer a adaptacao
dos processos utilizados na modelagem do experimento cientifico, de forma a suportar
as funcionalidades do mecanismo de coleta de dados [L0]. Para workflows complexos ou
quando a exigéncia do nivel de granularidade for muito fina, a instrumentalizacao de
forma manual pode impor um consideravel trabalho de adaptacao.

Nesse cenario, torna-se necessario considerar o tempo necessario para executar a ins-
trumentalizacdo do workflow bem como a disponibilidade de pessoal técnico com compe-
téncia para desempenhar a tarefa a partir de gerenciadores de workflows cientificos como
Kepler ou Taverna.

Ainda no contexto da captura das informagoes de proveniéncia no nivel de processo, o

Provenance for Recording Services — PreServ [35] consiste em uma proposta para a captura
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dos dados de proveniéncia no nivel de processo em ambientes de execucao distribuida e
a integragdo das informagoes coletadas. Muito embora o foco do PreServ relaciona-se
diretamente com o presente trabalho, deve-se observar entretanto que nao utiliza o OPM
como modelo abstrato para a proveniéncia de dados.

Por fim, vale mencionar o trabalho de Marinho et al. [10], que propdem uma aborda-
gem interessante para a captura de dados de proveniéncia no nivel de processo. Os autores
investigam um mecanismo cujo objetivo consiste em processar a coleta de proveniéncia de
forma automatica e, por conseguinte, capaz de minimizar o trabalho de adaptacao manual
dos componentes de um workflow cientifico. Novamente, deve-se observar que o modelo

de proveniéncia adotado em [10] ndo esta relacionado ao OPM.

2.6.3 Mecanismo de Captura no Nivel de Sistema Operacional

Mecanismos que atuam no nivel do sistema operacional utilizam as funcionalidades dispo-
niveis para capturar informagoes de proveniéncia. Em um cenario possivel, a Application
Programming Interface (API) do sistema de arquivos pode ser empregada para capturar
os dados produzidos pelas atividades do workflow e descobrir as suas dependéncias.

Outra possibilidade refere-se a utilizagdo do registro de chamadas do sistema ope-
racional (SO) com o objetivo de identificar usudrios e relaciond-los com as atividades
executadas. Observa-se que os mecanismos de captura baseados no SO subjacente estao
limitados ao tratamento dos dados de proveniéncia retrospectiva [36].

Nesse contexto, é possivel registrar informacgoes detalhadas sobre todas as chamadas
de processos e arquivos acessados durante a execucao de uma atividade. Entretanto, o
grande nimero de chamadas geradas em nivel do SO mesmo em processos simples pode
tornar impraticavel o registro e a manipulacao de todos os dados de proveniéncia [37].

A captura de dados de proveniéncia no nivel de SO constitui uma opg¢do mais inte-
ressante em cenarios de execucao do workflow em ambientes distribuidos em razao da
independéncia de quaisquer gerenciadores de workflows cientificos. Entretanto, a fina
granularidade dos dados coletados pode implicar na necessidade de adocao de algum es-
quema de pré-processamento, capaz de selecionar as informagoes pertinentes aos objetivos
propostos no experimento cientifico em estudo, como, por exemplo, a ordem de execucao
das atividades e os respectivos dados gerados.

Para finalizar as consideragoes apresentadas sobre os mecanismos de coleta de prove-
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niéncia, é importante exibir uma sintese dos requisitos desejaveis para a coleta de dados

de proveniéncia em workflows cientificos, conforme proposto por Simmham et al. [[7]:

1. Existéncia de uma interface aberta e projetada com foco na interoperabilidade.

2. Arquitetura independente dos mecanismos de controle de fluxo e formatos de dados
implementados nos SGW{C disponiveis.

3. Impacto minimo tanto na necessidade de modificagoes impostas aos pesquisadores
para a captura de proveniéncia quanto na correspondente sobrecarga gerada no

processamento.

A presente proposta de trabalho procura manter-se aderente a tais premissas. Tanto
o modelo de arquitetura quanto as diretrizes para a implementacdo de um protétipo,

detalhados no Capitulo 4, encontram-se norteadas a partir desses referenciais basicos.

2.6.4 Trabalhos Relacionados a Captura da Proveniéncia

Sao encontrados na literatura cientifica trabalhos referentes a captura de dados de pro-
veniéncia que adotam uma abordagem pelo menos em parte alinhada com os requisitos
formulados por Simmham et al. [[7], como Karma [7], Redux B8] ¢ ProvManager [10].

O modelo proposto por Simmham et al. [7] tem como foco a captura da proveniéncia
em workflows orquestrados a partir de recursos distribuidos em uma grade computacional
baseados na invocagao de servigos web.

O mecanismo de coleta proposto atua no nivel de processo (atividade) e o conjunto
de informagoes coletado é armazenado em um repositorio central, que pode ser acessado
através do Karma Provenance Service, um servigo web construido para esse fim. Nesse
modelo, o pesquisador fica responsavel por anexar um mecanismo de identificagdo para
cada atividade do workflow desenvolvido. Esse mecanismo constitui a base para o processo
de captura e publicacao dos dados de proveniéncia do modelo proposto. A sobrecarga no
desempenho de um workflow adaptado para a coleta de proveniéncia através do arcabougo
que compoe o projeto foi estabelecida na ordem de 1% [[7], de acordo com os parametros
e estudos de caso apresentados.

Vale considerar que a arquitetura proposta no presente trabalho, denominada Sci-
Prov, emprega um mecanismo de adaptacao de workflows que segue um principio andlogo

aquele proposto por Simmham et al. [7]. Além disso, o enfoque de ambos os trabalhos,
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baseado em workflows modelados a partir de servigos web distribuidos em uma grade
computacional, estabelece uma afinidade a cerca do escopo estudado para o problema da
proveniéncia. Entretanto, as pesquisas desenvolvidas no presente trabalho trazem como
diferencial a ado¢cdo do modelo de proveniéncia OPM e o emprego de tecnologia web
semantica.

O trabalho de Groth et al. [B3] insere-se em um amplo projeto denominado The Prove-
nance ijecta, cujo objetivo é prover o suporte a proveniéncia de dados para problemas
complexos executados em ambientes de grades computacionais. O estudo define um mo-
delo de arquitetura de proveniéncia independente de implementacgoes existentes e com
foco no reuso. Essa arquitetura propoe um mecanismo de captura de proveniéncia em
nivel de atividade.

Alguns sistemas seguem o modelo de arquitetura de proveniéncia proposto por Groth
et al., [33] entre eles TENT [39] e EHCR [40]. Ressalta-se novamente que o diferencial do
SciProv reside na adogao do modelo de proveniéncia OPM e no emprego de tecnologias
oriundas da web semantica.

Barga e Digiampietri [38] argumentam que a captura dos dados de proveniéncia deve
ser produzida de forma automatizada a partir de um SGWTfC e gerida através de sistema
subjacente de armazenamento. Segundo os autores, cada experimento cientifico possui
necessidades distintas quanto a coleta de informagoes de proveniéncia. Assim, um modelo
unico e rigido para essa finalidade nao seria capaz de satisfazer a requisitos especificos.
O que esses pesquisadores propoem trata-se de um modelo flexivel e em camadas de
abstragao para a coleta e o armazenamento da proveniéncia da execuc¢ao de workflows

cientificos:

o Abstract Workflow — informagoes sobre a estrutura do workflow;

o Model Workflow — informagoes sobre a instanciacao das atividades;

o FExecutable Workflow — informacoes sobre dados de entrada e pardmetros das ativi-
dades;

e Runtime Workflow — informagoes sobre a execucao do workflow: quando cada ati-

vidade foi executada, onde, quais os dados gerados, exce¢bes que ocorreram, etc.

Além dos dados de proveniéncia produzidos automaticamente e armazenados pelo

Redux [B4], o cientista pode inserir anotagoes sobre os dados, sobre as ferramentas e

2Disponivel em http://www.gridprovenance.org
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sobre os workflows em qualquer uma das camadas de proveniéncia.

O presente trabalho nao estabelece um mecanismo de coleta automatizada de prove-
niéncia conforme proposto em [38]. Entretanto, o conceito de modelo de abstragdo em
camadas é adotado na arquitetura do SciProv, uma vez que o padrao OPM contempla o
estabelecimento de diversos niveis de instrumentalizacao para a coleta de dados.

A abordagem apresentada por Marinho et al. [[10] visa dar suporte a um sistema de
proveniéncia e monitoramento de execuc¢ao de workflows cientificos em ambientes distri-
buidos. O modelo proposto, denominado ProvManager, baseia-se em um mecanismo de
captura de dados em nivel de atividade, no qual o cientista deve proceder previamente a
configuragao do workflow para permitir o acoplamento com o sistema de proveniéncia.

Entretanto, alegam os autores — embora sem apresentarem resultados conclusivos
—, essa configuragdo pode ser feita automaticamente pelo proprio ProvManager, que
prové os recursos necessarios para a adaptacao de cada atividade do workflow no sentido
de permitir o acoplamento com o mecanismo de captura de proveniéncia. O processo de
configuragao consiste em trés etapas: (a) o pesquisador fornece a especificagao do workflow
para o configurador de proveniéncia; (b) o configurador instrumentaliza o workflow com o
mecanismo de captura de proveniéncia; e (¢) uma nova especificacao do workflow adaptado
¢ fornecida ao cientista.

O configurador de proveniéncia do ProvManager é extensivel e permite a conexao com
diversos SGWI{C existentes, como Vistrails [12], Kepler [13] e Taverna [14], através de
adaptadores especificos para cada um desses sistemas.

Conforme ja mencionado, o presente trabalho nao estabelece um mecanismo de coleta
automatizada de proveniéncia. Entretanto, o SciProv permite a conexao com diversos
SGWI{Cs, incluindo Vistrails, Kepler e Taverna. Nesse sentido, a arquitetura proposta
emprega um unico artefato de software — um servico web — para estabelecer um meca-
nismo de instrumentalizacao adaptavel aos SGW{Cs citados.

Groth et al. [4] propoem um modelo de proveniéncia denominado Pipeline-Centric
Provenance Model. A abordagem proposta baseia-se no conceito de Sistema de Dados
Virtuais (Virtual Data System), onde parte das informagdes de proveniéncia nao sao
persistidas.

Assim, em alguns casos, as consultas a proveniéncia requerem a re-execucao do work-

flow para a obtencao dos dados histéricos necessarios. Essa estratégia tem como objetivo
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melhorar a eficiéncia no armazenamento dos dados de proveniéncia e tem como foco simu-
lacoes computacionais onde o volume de informagoes processadas é muito elevado como,

por exemplo, no dominio da Astronomia.

2.7 Modelo de Proveniéncia

Um modelo de proveniéncia tem por objetivo definir as informacoes que devem ser supor-
tadas em uma abordagem de proveniéncia. O presente trabalho avaliou diversos modelos
encontrados na literatura cientifica que propdem solugoes para a representacdo da pro-
veniéncia [41], [42], B8], [43], [11] e [4]. A definicio do modelo de proveniéncia adotado
pela arquitetura baseou-se na aderéncia a alguns critérios considerados fundamentais, com
destaque para a questao do tratamento da interoperabilidade dos metadados de linhagem.

Em um contexto de pesquisa colaborativa em ambientes heterogéneos e distribuidos, é
preponderante que o modelo de proveniéncia ofereca o suporte ao tratamento consistente
e homogéneo dos dados de linhagem. O modelo escolhido, denominado Open Provenance
Model (OPM) ¢é focado na interoperabilidade e, em acréscimo, fornece um conjunto de
guias de estilo e melhores praticas para o desenvolvimento de aplicagoes interoperaveis
no contexto da proveniéncia de dados. Vale também mencionar como itens que pesaram
na escolha do OPM o desenvolvimento continuo do padrao e a adocao por parte dos
principais SGWfCs como Vistrails, Kepler e Taverna [27].

Segundo Groth et al. [4], para determinar a proveniéncia dos dados gerados por um
sistema computacional, é preciso verificar a relagao entre as etapas envolvidas no processo,
identificar como os passos intermedidrios foram executados e quais dados foram utilizados

em cada etapa durante a execugao.

2.7.1 Grafo de Proveniéncia

Esta informacgao pode ser modelada como um grafo que conecta os dados gerados ao
respectivo componente que o gerou. Este, por sua vez, deve estar conectado aos dados de
entrada, que também esta ligado a outro elemento e assim por diante (Figura @)
Assim, o objetivo é obter um grafo de proveniéncia que reproduza fielmente a execugao
da simulacdo computacional em questdo. E importante observar que os usudrios podem

formular consultas sobre a proveniéncia de qualquer parte do grafo — dados intermediarios
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— e nao apenas sobre os resultados finais.

P2 P1

—t -

Figura 2.6: Grafo de Proveniéncia [¢]

2.7.2 Modelos de Proveniéncia com Abstracoes em Camadas

Segundo Simmhan et al. [3], a maioria dos modelos propostos baseia-se em protocolos
proprietarios para gerenciar a proveniéncia e, portanto, nao fundamentam a coleta, re-
presentacao, armazenamento e consulta em padroes abertos e consensuais. Em comum,
todos oferecem suporte a proveniéncia retrospectiva e muitos a proveniéncia prospectiva
e também a anotagoes [9].

Vale mencionar que a diversidade de modelos de proveniéncia existentes dificulta a in-
teroperabilidade entre os metadados obtidos a partir de diferentes SGW{Cs. Uma possivel
solucao consiste na implementacao de tradutores capazes de viabilizar a intercomunicacao
entre modelos. Porém, como nao existe um padrao “de fato” estabelecido, cada modelo
de proveniéncia deve construir tradutores especificos para prover o intercambio de dados
e informacoes [10].

Especificamente, o modelo de proveniéncia implementado pelo Vistrails é organizado
em trés camadas [12]. A camada Workflow Evolution tem por objetivo capturar os re-
lacionamentos entre os diversos fluxos de trabalho criados em uma tarefa exploratoria;
a camada Workflow trata individualmente as especificacoes dos fluxos de trabalhos e a
camada FErecution armazena os dados em tempo de execucao referentes aos modulos do
workflow. Essa estrutura em camadas conduz a uma representacao normalizada que tem
por objetivo estabelecer um relacionamento entre os diversos tipos de dados de proveni-
éncia capturados — por exemplo, conectar uma definicdo de workflow ao seu conjunto de
execugoes — e a evitar redundancias no armazenamento de informagoes.

O modelo de proveniéncia proposto em Redux [38] também é configurado em cama-
das. A primeira camada corresponde a uma descri¢ao abstrata do fluxo de trabalho, em
que cada moédulo corresponde a uma classe de atividades. Esta descrigao abstrata estéd

vinculada a servigos especificos e conjuntos de dados definidos na segunda camada. A



41

terceira camada captura informacoes sobre dados de entrada e parametros necessarios ao
processamento do workflow e a quarta camada captura detalhes em tempo de execugao,
tais como horario de inicio e término.

Também em Pegasus [@] ¢ adotado um modelo em camadas para o tratamento dos
metadados de proveniéncia. Considerando-se que este SGW{C possui como foco o pro-
cessamento de workflows cientificos modelados em uma grade computacional, torna-se
interessante distinguir informacdes relativas ao agendamento de procedimentos em grid
(camada Workflow Instance) e a execucao (camada Ezecutable Workflow).

A Figura @ apresenta alguns modelos de proveniéncia com abstragoes em camadas.

Workflow template Abstract workflow Workflow evolution

l Service instantiation l

Workflow instance Workflow instance
Data instantiation
Executable workflow

¥ Y Y
Execution log Execution log Execution log

Pegasus REDUX VisTrails

Figura 2.7: Modelos de proveniéncia em camadas [Q]

Pode-se observar que os modelos de proveniéncia propostos a partir dos sistemas de
geréncia de workflows cientificos tendem a se adaptar ao dominio e as necessidades dos
usuarios. Assim, apesar dos modelos esforcarem-se para atender a generalizacoes, os casos
de uso especificos acabam por influenciar no projeto.

Nesse cendrio, os modelos de proveniéncia do Taverna [] e Redux [@] foram desen-
volvidos inicialmente para prover o suporte a experimentos na area de Bioinformatica
e incluem uma infraestrutura que emprega ontologias de dominio especificas. Vistrails
foi projetado para prover suporte a processos exploratorios nos quais os workflows sao
refinados iterativamente e, por conseguinte, utiliza um modelo de proveniéncia concebido
com o objetivo de capturar metadados relativos a evolu¢ao do experimento [Q]

O Capitulo 3 detalha o modelo abstrato de proveniéncia denominado Open Prove-
nance Model (OPM). Este modelo tem por objetivo definir uma representagao genérica e
abrangente para a proveniéncia de dados [] No contexto do presente trabalho, o OPM

é empregado como base conceitual para a coleta e a geréncia da linhagem de dados.
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2.8 Modelo para Armazenamento e Consulta

As pesquisas em proveniéncia tém ampliado a abrangéncia de questoes em estudo, in-
cluindo trabalhos com foco na infraestrutura para armazenamento, acesso e consulta aos
dados armazenados. As implicacoes de avancos nesses campos de pesquisa vao desde
uma melhor exploragao e compreensao dos resultados até novas estratégias de reuso das
informagoes []

O que se vislumbra é a possibilidade do usuério identificar workflows capazes de serem
reutilizados em tarefas diversas, de comparar e compreender diferencas entre workflows
e de redefinir workflows por processos baseados em analogia, conforme apresentado na
Figura @, onde um Analogy Template é empregado para identificar, construir e visualizar

a funcionalidade de um determinado processo (vtkSmoothPolyDataFilter) no contexto de

um experimento modelado no SGW{C Vistrails.

0oooooo
vtkContourFilter
[a]

NN

Analogy Template Automatically constructed visualizations

Figura 2.8: Modelos de proveniéncia em camadas [@]

2.8.1 Modelo para Armazenamento

Pesquisadores tém empregado diversos sistemas de armazenamento para os dados de pro-
veniéncia. As propostas incluem desde o emprego de arquivos persistidos em dialetos
Extensible Markup LanguageH (XML) e linguagens web seméanticas até repositorios em
SGBD relacionais. Essas solugoes sao influenciadas por requisitos nao-funcionais associa-
dos ao escopo do projeto em desenvolvimento, incluindo-se a facilidade de utilizacao e as

restri¢oes impostas pelo ambiente de execugao [@]

3XML disponivel em www.w3.org/XML/
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Um sistema de armazenamento de dados de proveniéncia baseado em arquivos constitui
uma solucdo mais simples, pois pode ser tratado como um mecanismo nativo do SO
subjacente e prescindir de software adicional. Por outro lado, outras alternativas como
aquelas baseadas em SGBD relacionais em geral requerem processos de instalagao e de
configuracdo complementares [10].

Em contrapartida, deve-se ressaltar que a persisténcia da proveniéncia a partir de
solugoes baseadas no modelo relacional provém um mecanismo de acesso centralizado e
eficiente, que permite o acesso compartilhado a diversos grupos de usuarios [9].

Barga e Digiampietri [38] defendem que o emprego de um SGBD constitui a alterna-
tiva mais adequada para o armazenamento das informacoes de proveniéncia. A escolha se
sustenta em razao da confiabilidade proporcionada por tal sistema e por oferecer recur-
sos sofisticados para consulta aos dados. Além disso, por se constituir em um entidade
desvinculada dos SGWI{Cs, permite a persisténcia dos dados de proveniéncia de forma
independente do experimento cientifico modelado computacionalmente.

Contudo, com a crescente complexidade dos problemas investigados a partir de SGW{C
e, consequentemente, com a ampliacao das informagoes de proveniéncia capturadas, torna-
se relevante a utilizacao de técnicas mais eficientes e efetivas para um melhor gerencia-
mento do volume de dados armazenado, muitas vezes em ambiente distribuido [32].

Existem SGW{Cs que utilizam internamente mecanismos de armazenamento da pro-
veniéncia baseados exclusivamente em SGBDRs, tais como Redux [34] e Taverna [30]. Por
outro lado, PASOA [45] e Kepler [[13], por exemplo, empregam mecanismos de persisténcia
baseados em arquivos. Vistrails apresenta um mecanismo hibrido para o armazenamento
dos dados de proveniéncia, que utiliza uma base de dados relacional para a proveniéncia

retrospectiva e arquivos XML para a proveniéncia prospectiva [9].

2.8.2 Modelo para Consulta

Um modelo eficaz de consulta é um componente necessario de um sistema de gerencia-
mento de dados de proveniéncia, especialmente quando grandes volumes de informagao
sao registrados.

Dependendo da complexidade do workflow, o problema da sobrecarga relacionada a
consulta dos dados de proveniéncia pode ser relevante. Biton et al. [§] propoem uma

estratégia que emprega abstragoes por meio de “visdes do usuério” (user views). Segundo
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esse modelo, o cientista indica quais mdédulos da especificacao do workflow sdo relevan-
tes e o sistema apresenta as informagoes de proveniéncia de acordo com as preferéncias
informadas.

Observa-se que essa abordagem adapta-se melhor aos SGW{Cs que possuem suporte
a abstragoes, tais como Vistrails, Taverna e Kepler [9]. Cabe aqui comentar que o modelo
de proveniéncia OPM, adotado pelo presente trabalho, prové suporte a diversos niveis de
detalhamento para o coleta e posterior consulta aos dados de linhagem. Essa estratégia
adere-se de forma conveniente ao modelo em camadas de abstracao proposto em Biton et
al. [8].

Uma caracteristica comum percebida nas abordagens para a consulta a proveniéncia
refere-se a estreita associagdo com o modelo de armazenamento empregado [9]. Observa-
se a utilizagao de linguagens de consulta como Structured Query Language (SQL), Prolog
ou SPARQL Protocol and RDF Query Language (SPARQL) H, dependendo da solucao de
armazenamento adotada [32].

Muito embora essas alternativas sejam adequadas para a consulta a bases de dados,
tais linguagens nao foram projetadas especificamente para a consulta de proveniéncia.
Como consequéncia, a sintaxe para a formulagao de consultas pode se mostrar dificil e
complexa mesmo para a obtenc¢ao de resultados triviais.

Porém, mesmo na hipdtese de se empregar uma linguagem especificamente projetada
para a proveniéncia, a formulacao de consultas a partir de linguagens declarativas baseadas
nos metadados do modelo adotado pode constituir-se em uma barreira frente a uma ampla
utilizagdo do recurso por parte da comunidade cientifica.

O mecanismo de consulta a proveniéncia de dados proposto na arquitetura do SciProv
utiliza a linguagem SPARQL. Entre as propostas para trabalhos futuros, sugere-se a pes-
quisa de alternativas baseadas em tecnologias e interfaces mais intuitivas para o cientista.
Por exemplo, uma alternativa interessante é implementada pelo Vistrails, que disponi-
biliza uma interface de consulta grafica [43]. Essa abordagem oferece aos usudrios um
mecanismo para a construcao de consultas empregando o mesmo ambiente grafico usado
para a concepcao de workflows, conforme apresentado na Figura @, onde uma consulta
visual ( Visual query) é formulada para verificar a ocorréncia de um conjunto de processos

no contexto de um experimento cientifico.

4SPARQL disponivel em www.w3.org/TR/rdf-sparql-query/
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Figura 2.9: Consulta a proveniéncia de dados a partir de uma interface grafica [Q]

2.8.3 Modelos de Consulta Baseados em Tecnologia Web Se-
mantica

A representacdo semantica baseia-se no conceito de ontologias para a organizacao do
conteido dos dados. Uma ontologia é definida baseando-se no conhecimento de especi-
alistas em um determinado dominio e tem por objetivo elaborar as regras que regulam
a combinacao entre termos e relacionamentos pertinentes [@] O emprego de ontologias
permite o compartilhamento e a reutilizacao do conhecimento em um dominio, além de
explicitar hipoteses, conforme é o interesse do SciProv ao prover recursos para pesquisas
em linguagem SPARQL.

No contexto da web semantica, as ontologias podem ser explicitadas através de lingua-
gens de marcacao que se relacionam segundo o modelo em cascata proposto por Berners-
Lee [@], conhecido como “bolo de noiva” (Figura ) Nesse modelo, Resource Des-
cription Frameworkl (RDF) e RDF-Schema sao consideradas as fundagoes sobre as quais
se assentam linguagens de maior abrangéncia semantica como Ontology Web LcmguageH
(OWL).

Alguns modelos de proveniéncia empregam tecnologias provenientes da area de web
semantica tanto na representacdo quanto na consulta de dados [@] [@] Linguagens de

marcacao como RDF e OWL provém uma abordagem natural para a proveniéncia de dados

SRDF disponivel em www.w3.org/RDF
SOWL disponfvel em http://www.w3.org/2007/OWL/wiki/OWL_ Working_Group
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e apresentam potencial para simplificar a interoperabilidade entre diferentes modelos.

A questao que se impoe refere-se a escalabilidade dessas tecnologias para o tratamento
de grandes volumes de dados de proveniéncia sem impactar a performance de execugao
dos experimentos cientificos []

O beneficio da abordagem através da web seméantica consiste na possibilidade de in-
tegracao de quaisquer fontes de dados na base de conhecimento [@] Por exemplo, in-
formagoes armazenadas em uma abordagem relacional podem ser convertidos em dados
semi-estruturados — por exemplo, em algum formato de representacao de triplas RDF —
a partir da especificagao de uma ontologia que represente o modelo de proveniéncia ado-
tado. Mecanismos de serializacao de triplas RDF em formato XML sao particularmente
interessantes nesse contexto.

A infraestrutura de consulta modelada no presente trabalho emprega a estratégia de
abordagem acima descrita. Além da possibilidade da integracao de informacoes contidas
em diversos repositérios relacionais distribuidos e até mesmo heterogéneos, esse modelo
inclui novas alternativas e recursos que podem elaborar consultas ricas e sofisticadas com
o emprego de maquinas de inferéncias e ontologias de dominio. O Capitulo 4 detalha o

emprego da tecnologia web seméntica no contexto do SciProv.
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2.9 Novas Aplicacoes para os Dados de Proveniéncia

A proveniéncia de dados constitui uma area de estudos atual e que avanga rapidamente.
Nesse cenario, novos campos de aplicacoes tém surgido, com alicerces na geréncia da
proveniéncia em workflows, na habilidade para integracao de dados oriundos de diver-
sos sistemas e no desenvolvimento de ferramentas graficas e analiticas para uma melhor
exploracao das informacoes coletadas.

Nesse contexto, surgem os denominados laboratérios cientificos colaborativos (science
collaboratories) [62]|, com potencial para mudar a forma de se fazer ciéncia, a partir da
disseminacdao em larga escala de dados de proveniéncia e também das técnicas e ferra-
mentas concebidas para o tratamento das informacoes histéricas produzidas. O que se
vislumbra é que a exploragao da proveniéncia em um ambiente colaborativo possa condu-
zir os cientistas a um modelo de aprendizagem a partir de exemplos disponiveis, capazes
de acelerar as pesquisas em andamento [b3].

A area de ensino constitui outra importante aplicacdo dos SGW{Cs com suporte a
proveniéncia, em particular para as disciplinas com énfase em exploracao de dados, tais
como mineracao de dados e visualizacao. Nesse contexto, as informacoes de proveniéncia
podem tornar as aulas mais efetivas e melhorar a experiéncia de aprendizado por parte
dos alunos.

Por exemplo, ao utilizar em sala de aula uma ferramenta com suporte a proveniéncia,
um instrutor pode manter um registro detalhado de todos os passos executados ao longo
de um experimento. Estas informagoes tornam-se assim disponiveis para os estudantes
poderem reproduzir a simulagio e ampliar o entendimento sobre o assunto abordado [32].

Fundamentalmente, deve-se destacar ainda que o registro detalhado das etapas a se-
rem seguidas para produzir um determinado resultado confere a comunidade cientifica a
possibilidade de reproduzir e validar um experimento.

A partir de 2008, o Special Interest Group on Management of Data (SIGMOD) apre-
sentou uma exigéncia de reprodutibilidade de experimento. O objetivo é especificar um
mecanismo sistematico de avaliacdo da confiabilidade e veracidade dos trabalhos de pes-
quisa submetidos aos editores cientificos. Essa tendéncia pode ser observada também
em publicagoes diversas como IEFE Transactions on Signal Processing e Computing in
Science and Engineering (CiSE).

Entretanto, para que iniciativas similares venham a ser largamente adotadas pela
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comunidade cientifica é necessario que se disponha de infraestrutura de gerenciamento
de proveniéncia e ferramental adequado que permita a utilizacdo dos recursos disponiveis

por uma ampla faixa de usudrios no meio cientifico [32].
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3 OPEN PROVENANCE MODEL

Um modelo de proveniéncia tem por objetivo especificar o conjunto de informacoes que
sao suportadas em uma abordagem de proveniéncia. Além de prover recursos para a re-
presentacao da proveniéncia retrospectiva, o modelo pode fornecer suporte a proveniéncia
prospectiva e a anotacoes.

O OPM consiste em um esfor¢co por parte de um grupo de pesquisadores envolvidos
com o tema da proveniéncia em prover um modelo que permita a interoperabilidade entre
os diversos sistemas de coleta e geréncia de linhagem existentes [54]. A versdo 1.1, datada
de dezembro de 2009, refere-se a mais recente disponivel por ocasiao do desenvolvimento

do presente trabalho.

3.1 Requisitos do Open Provenance Model

A especificagdo do modelo OPM baseia-se nas seguintes premissas:

1. Permitir o intercAmbio de informagoes de proveniéncia entre sistemas a partir de
uma camada de compatibilidade baseada em um modelo compartilhado. Pode-se
acrescentar que a interoperabilidade constitui a principal caracteristica do modelo
OPM.

2. Permitir aos desenvolvedores construir e compartilhar softwares capazes de imple-
mentar tal modelo de proveniéncia. Tal processo pode ser alavancado a partir de um
conjunto de ferramentas computacionais elaboradas e disponibilizadas por membros
da comunidade cientifica envolvidos na especificacao e refinamento do modelo OPM.

3. Permitir a representacao da proveniéncia tanto de processos modelados em compu-
tador quanto de processos cuja existéncia nao se relacionada com qualquer tipo de
meio digital. Quanto a esta ultima possibilidade e no intuito de satisfazer a curio-
sidade do leitor, pode-se pensar nos dados de proveniéncia referentes a um prosaico
bolo caseiro: que ingredientes e utensilios foram usados, quando foi feito, onde, etc.

4. Permitir a coexisténcia de dados de proveniéncia em diversos niveis de detalhamento.
Essa caracteristica é importante no sentido de permitir a proveniéncia de dados

coletados em uma ampla faixa de granularidade, de acordo com as especificidades
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do experimento cientifico modelado.

A hipétese fundamental do modelo OPM consiste em assumir que a proveniéncia de
qualquer entidade — seja oriunda de um processo executado em um ambiente compu-
tacional ou ndo — pode ser representada a partir de um grafo anotado de causalidade
(annotated causality graph). Tal estrutura pode ser interpretada como um grafo dirigido
aciclico no qual sdo anexadas anotacoes adicionais a cerca da execugao do processo. Nesse
contexto, um grafo de proveniéncia deve ser entendido como um registro de uma execugao
passada (ou em andamento) e nao como a descrigao de algo que poderd ocorrer no futuro
[b4].

Portanto, o modelo OPM, conforme especificado, tem por objetivo capturar os dados
de proveniéncia retrospectiva e anotagoes. Em outros termos, o modelo nao representa
formalmente as informacgoes de proveniéncia prospectiva a cerca do processo modelado.

Essa caracteristica é, no entanto, coerente com o escopo do projeto, que se caracteriza
por uma abordagem para o problema da proveniéncia independente de qualquer sistema
de geréncia de dados de linhagem e, em particular, das solugoes oferecidas para a questao
diretamente a partir dos diversos sistemas de geréncia de workflows cientificos existentes.
Em ultima instancia, a proveniéncia prospectiva pode ser entendida como o préprio work-
flow cientifico modelado em um SGWI{C especifico e aderente ao proprio modelo conceitual
implementado pela ferramenta computacional.

No entanto, é importante observar que abordagens de proveniéncia baseadas no modelo
OPM podem extrair informagcoes a cerca da proveniéncia prospectiva seja diretamente a
partir das conexoes entre os componentes do grafo de causalidade ou a partir de inferén-
cias, utilizando-se, por exemplo, recursos de web semantica, como ontologias e maquinas
de inferéncia.

A abordagem de proveniéncia descrita no presente trabalho segue essa proposta, no
sentido de prover recursos sofisticados de consulta as informacgoes de proveniéncia coleta-

das.

3.2 Descricao do Modelo OPM

O modelo OPM permite caracterizar as causas que deram origem a uma informagao de

proveniéncia. Em esséncia, consiste em um grafo dirigido que expressa os relacionamento
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de dependéncia que originaram um dado especifico. Os elementos constituintes desse grafo

dirigido sao apresentados a seguir.

3.2.1 Artefato, Processo e Agente

O principal objetivo do modelo OPM ¢é permitir a representacao de como uma informa-
¢ao chegou em um dado instante de tempo a um determinado estado com um conjunto
especifico de caracteristicas. O modelo deve ser capaz de representar a linhagem tanto de
entidades em ambientes computacionais — como em workflows cientificos —, como tam-
bém em processos executados manualmente — in-vivo e in-vitro, por exemplo. De fato,
mesmo uma prosaica sequéncia de passos executados na preparacao de um bolo caseiro
pode ser modelado através de um grafo de proveniéncia OPM.

O modelo de proveniéncia formula o conceito de artefato como uma entidade cujo
estado é imutavel. Do mesmo modo, formula o conceito de processo como sendo uma ac¢ao
que resulta em um ou mais artefatos.

Um processo normalmente ocorre em um contexto que dé inicio, dispare ou facilite a
sua execucao. Exemplos de tais contextos sdo variados e podem incluir um local espe-
cifico onde o processo é executado, uma pessoa que tenha controle sobre o processo ou
uma institui¢ao patrocinadora do processo. Estas entidades sdo definidas como agentes e
podem ser entendidos como catalisadores de um processo em curso.

Assim, o modelo OPM fundamenta-se em trés entidades principais, definidas formal-

mente conforme se segue:

o Artefato — uma entidade cujo estado é imutavel, que pode ter representacao fisica
no mundo real ou representagdo computacional em um sistema informatizado.

e Processo — agao ou conjunto de agoes realizadas em artefatos ou causadas por arte-
fatos que resultam em novos artefatos.

o Agente — entidade contextual que age como um processo catalizador, habilitando,

facilitando, controlando e afetando a execucao.

O OPM é um modelo que tem por objetivo descrever artefatos no passado, ou seja,
procura explicar como foram derivados. Da mesma forma, os processos também ocorrem
no passado, isto é, eles ja terminaram a execug¢ado — ou 0s processos estao ainda em exe-

cucao. Portanto, o OPM nao se destina a descrever possiveis estados futuros de artefatos
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bem como as atividades de processos ainda nao ocorridos. Em outros termos, o modelo
proposto pelo OPM visa capturar a proveniéncia retrospectiva e anotacoes.

Para facilitar a compreensao e promover uma representacao visual compartilhada, o
modelo OPM apresenta uma notacao grafica e uma defini¢cao formal para os grafos de pro-
veniéncia, onde os artefatos sao representados por circulos, os processos sao representados

por retangulos e os agentes sdo representados por octdgonos (Figura @)

used(R)

A J< P

wasGeneratedBy(R) A

P =

A

Ag _ wasControlledBy(R) P

wasTriggeredBy

P1 P2

wasDerivedFrom

Al }= A2

Figura 3.1: Entidades e dependéncias no modelo OPM [54]

3.2.2 Dependéncias Causats

O modelo OPM visa capturar as dependéncias causais entre artefatos, processos e agentes.
Portanto, um grafo de proveniéncia pode ser definido como um grafo dirigido cujos noés sao
artefatos, processos e agentes e cujas arestas pertencem a uma das seguintes categorias
representadas na Figura @ Uma aresta representa uma dependéncia causal entre a
origem — que denota o efeito — e o destino — que indica a causa.

As duas primeiras especificagoes apresentadas na Figura @ expressam, respectiva-
mente, que um processo “usou” (used) um artefato e que um artefato “foi gerado por”

(was generated by) um processo.
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3.2.2.1 Papéis

Uma vez que um processo pode ter usado diversos artefatos, é importante identificar os
papéis (roles) — identificados pela letra R — nos quais esses artefatos foram usados.
Da mesma forma, um processo pode ter gerado muitos artefatos, onde cada um poderia
ter um papel especifico. Por exemplo, uma operacao de divisao usa dois operandos,
que assumem os papéis de dividendo e divisor e gera dois nimeros como resultado, que
assumem os papéis de quociente e resto.

E importante mencionar que os papéis sao relevantes somente no ambito do processo
onde sao definidos e que o significado especifico de cada papel nao é definido pelo modelo
OPM, mas pelo dominio da aplicacao. Essa carateristica ¢ interessante porque confere a
uma arquitetura que implemente o modelo OPM a possibilidade de definir formalmente
os papéis utilizados em um dominio especifico a partir de uma ontologia e, a partir dessa
infraestrutura, utilizar maquinas de inferéncia para processar consultas com base no co-

nhecimento explicitado.

3.2.2.2 Dependéncia Causal was controlled by

Um processo ¢ iniciado por um agente, que atua como um catalisador ou controlador. Esta
dependéncia causal é expressa por uma aresta do tipo “foi controlado por” (was controlled
by). Levando-se em conta que um processo pode ter sido controlado por vérios agentes,
torna-se necessario identificar os papéis dos controladores. Observe que a dependéncia
entre um agente e um processo representa uma relagao de controle, e nao uma relagao de

derivagao de dados.

3.2.2.3 Dependéncia Causal was derived from

Mesmo que um artefato A tenha sido gerado a partir de um processo que usou um ou
mais artefatos, isto nao especifica qual ou quais artefatos sdo necessarios para gerar A,.
Assim, para tornar essa dependéncia causal explicita, é necessario afirmar que o artefato
A,y “foi derivado de” (was derived from) outro artefato A;. Essa dependéncia confere uma

visao orientada para o fluxo de dados de proveniéncia no modelo OPM.
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3.2.2.4 Dependéncia Causal was triggered by

H& situagoes em que nao é possivel saber exatamente que artefato foi usado por um
processo P, mas que houve algum artefato gerado por outro processo P;. O processo
P, é dito, nesse caso, ter “sido disparado por’ (was triggered by) P;. Em contraste com
a aresta was derived from, uma aresta was triggered by permite a adocao de uma visao

orientada a processos de execucoes passadas.

3.2.2.5 Convengao para Relagoes de Causalidade

Respeitando-se as convencgoes usadas pelo modelo OPM, observa-se que as relagoes de cau-
salidade apresentadas usam o pretérito para indicar que se referem a execugoes passadas.
Esses relacionamentos de causalidade sao definidos como se segue:

Uma relacao de causalidade é representada por um arco e denota a presenca de uma
dependéncia causal entre a origem do arco (o efeito) e o destino do arco (a causa).

Conforme apresentado na Figure @, cinco relacionamentos de causalidade sao reco-

nhecidos no modelo OPM:

o Um processo usou um artefato.

o Um artefato foi gerado por um processo.

o Um processo foi disparado por um outro processo.
o Um artefato foi derivado de um outro artefato.

o Um processo foi controlado por um agente.

Por meio de anotagoes é possivel ainda que as arestas possam se dividir em subtipos

destas cinco categorias.

3.2.2.6 Dependéncias Causais Multiplas

Nogoes de dependéncias causais multiplas foram avaliadas na elabora¢do do modelo OPM.
Nesse contexto, pode-se argumentar que uma noc¢ao muito forte de dependéncia causal
poderia expressar que um conjunto de entidades seria necessdrio e suficiente para deter-
minar a existéncia de outra entidade. Considerou-se que tal no¢do nao seria adequada,
pois, segundo o pressuposto de mundo aberto (open world assumption), sempre se poderia

argumentar que outros fatores ainda poderiam ter influenciado em um resultado.
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Portanto, na elaboracao do modelo OPM, considerou-se que nog¢odes mais fracas, que
expressem dependéncias necessarias, seriam mais adequadas. No entanto, mesmo assim,
¢ possivel distinguir as dependéncias de dados — por exemplo, quando um quociente
depende do dividendo e do divisor — de uma dependéncia de controle onde a presenca
de algum artefato ou o inicio de um processo pode determinar a presenga de uma outra
entidade.

Por conseguinte, houve uma série de fatores que influenciaram os desenvolvedores do

modelo a adotar uma nocao fraca de dependéncia causal para o OPM:

o Faxpressibilidade — Espera-se que os sistemas sejam capazes de descrever o que os
componentes estao processando, sem que seja necessario um profundo conhecimento
dos dados e dependéncias de controle internos. Nocoes fracas de dependéncia sao
importantes para que tais sistemas possam ser capazes de usar o OPM na pratica.

o Modularidade — O OPM suporta o detalhamento da proveniéncia em multiniveis. Em
um grafo de causalidade que consiste na composicao paralela em diversos niveis de
detalhe, o subgrafo de mais alto nivel requer uma nog¢ao mais fraca de dependéncia

em relacao ao subgrafo de mais baixo nivel.

3.2.2.7 Dependéncias Causais Suportadas

Portanto, com base nos pressupostos apresentados, o modelo OPM adota as dependéncias
causais descritas a seguir. Deve-se observar, porém, que subclasses destas dependéncias,
capazes de capturar dependéncias mais fortes de causalidade, podem ser definidas em
sistemas especificos, e futuramente, vir a ser incorporadas no modelo OPM.

Novamente, tém-se aqui uma caracteristica interessante do modelo OPM. Confere-
se a sistemas especificos de proveniéncia que adotem o OPM a possibilidade de definir
e implementar novas relagoes de dependéncias causais que sejam aderentes ao dominio
tratado. Por exemplo, pode-se considerar relevante uma dependéncia causal do tipo was
derived from mais forte no contexto da coleta e geréncia de workflows cientificos em um
determinado dominio estudado.

O protétipo implementado para o sistema de proveniéncia proposto trata a questao a
partir da extensao da ontologia que descreve o modelo OPM, necessaria para o processa-
mento de inferéncias em consultas SPARQL ao grafo de linhagem. O capitulo 4 descreve

em detalhes o enfoque adotado no SciProv para tirar proveito dessa possibilidade.
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o Artefato usado por um processo — uma aresta do tipo used que parte de um processo
para um artefato consiste em um relacionamento causal cujo objetivo é indicar que
o processo requer a disponibilidade de um artefato para ser capaz de completar a
execucao. Quando diversos artefatos estao conectados a um mesmo processo a partir
de multiplas arestas used, implica dizer que todos os artefatos sdo necessarios para

que o processo se complete.

Em uma interpretacao mais forte da aresta used, pode-se considerar que o artefato
deva estar disponivel para que o processo seja iniciado. Conforme mencionado, o OPM
considera que essa noc¢ao possa ser validada em determinadas circunstancias e, por con-
seguinte, permitir que seja definida como um subtipo de used.

Vale mencionar que uma interpretagao mais rigida nao pode ser considerada composi-
cional, pois um artefato A pode ser requerido para iniciar a execucao de um processo P,
mas isso nao implica que A seja necessario para dar inicio a um processo P, que seja um

super-processo de P;.

o Artefatos gerados por processos — uma aresta do tipo was generated by que parte de
um artefato para um processo consiste em um relacionamento causal cujo objetivo é
indicar que a geragao de um artefato requer que um processo seja iniciado. Quando
diversos artefatos encontram-se conectados a um mesmo processo através de multi-
plas arestas do tipo was generated by, significa que o processo deve ter inicio para

que todos os artefatos possam ser gerados.

De forma analoga, uma interpretagdo mais forte consiste em considerar que o processo
seja completado para que o artefato seja gerado. Essa alternativa nao é admitida pelo
OPM em razao de impor severas restricoes a modelagem da troca de artefatos entre

Processos em execugéo .

o Processo disparado por processo — uma aresta do tipo was triggered by que parte
de um processo P, para um processo P; consiste em uma dependéncia causal cujo
objetivo ¢ indicar que o inicio do processo P; ¢é necessario para que o processo P,

possa ser completado.

Deve-se observar que as dependéncias causais anteriormente descritas sao expressas

somente como condigoes necessarias. Essa interpretagao é mais fraca do que a interpre-
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tagao usual para disparar, que tende a expressar uma condi¢ao suficiente para que um

evento seja realizado.

o Artefato derivado de artefato — uma aresta do tipo was derived from que parte de
um artefato A, para um artefato A; consiste em um relacionamento causal cujo
objetivo ¢é indicar que o artefato A; requer que seja gerado a partir do artefato A,.

e Processo controlado por agente — uma aresta do tipo was controlled by que parte de
um processo P para um agente Ag consiste em uma dependéncia causal que indica

que o inicio e o término de um processo P foi controlado por um agente Ag.

3.2.3 Objetivo dos Papéis no Modelo OPM

Os papéis (roles) sdo associados as arestas used, was generated by e was controlled by. A
funcao de um role consiste em fazer a distin¢ao entre os tipos de dependéncia existentes

quando multiplas arestas estdo conectadas a um mesmo processo.

o Papel — um papel (role) especifica a fun¢ao de um artefato ou de um agente em um

processo.

Um papel é usado para a fazer a distingdo entre os diversos relacionamentos de uso,

geracao e controle possiveis no modelo OPM.

1. Um processo pode usar mais de um artefato, possivelmente para diferentes propo-
sitos. Cada relagao do tipo used pode ser determinada por um papel especifico no
contexto do processo. Por exemplo, um processo pode utilizar dois arquivos, ao ler
parametros de um (role = parameters) e ler dados de outro (role = data).

2. Um artefato pode ser usado por mais de um processo, possivelmente com propositos
distintos. Neste caso, as relagdes do tipo used podem ser diferenciadas entre si
através dos respectivos papéis. Por exemplo, um dicionario poderia ser usado por
um processo para verificar a grafia de proveniéncia (role = look up provenance)
enquanto outro processo poderia usar o mesmo dicionario para verificar a grafia de
outra palavra.

3. Um agente pode controlar mais de um processo. Nesse caso, os diferentes processos
podem ser diferenciados através do papel associado com as relagoes do tipo was

controlled by.



o8

4. Um processo pode ser controlado por mais de um agente. Nesse caso, cada agente
deve possuir uma funcao de controle diferente, que pode ser determinado a partir

dos papéis associados aos relacionamentos do tipo was controlled by.

Segundo a perspectiva do modelo OPM, os papéis tém uma natureza unicamente
sintatica e o escopo limita-se aos processos e agentes aos quais encontram-se relacionados.
Em outras palavras, um papel somente possui um significado no contexto de um dado
processo ou agente especifico. Para um dado processo, cada relacionamento do tipo used,
was generated by ou was controlled by pode ter um papel especifico. Tais papéis, porém,
nao tém significado no contexto de outro processo. Deve-se observar que o modelo OPM
nao impoe a exclusividade de papéis no contexto de um processo. Por exemplo, ao fazer
um bolo com dois ovos pode-se definir cada ovo como um artefato separado e as duas
arestas usariam um mesmo papel (ovo).

Novamente, cabe ressaltar a possibilidade de agregar contetido semantico aos papéis,
conforme modelados no OPM. Tal recurso pode permitir a formulacao de consultas aos
metadados de proveniéncia com base no significado semantico dos papéis no contexto de
um dominio estudado.

O proéprio documento que formaliza o modelo OPM vislumbra essa possibilidade. Se-
gundo Moreau et al. [54] um aspecto importante a ser considerado refere-se a especificagao
dos papéis. No sentido de prover uma melhor interoperabilidade, os autores consideram
que seria desejavel estabelecer-se um conjunto de papéis-padrao cujo significado fosse

acordado no ambito da comunidade de usuarios do OPM.

3.2.4 FExemplos

Um exemplo que ilustra as entidades e algumas dependéncias causais é apresentado na
Figura . Nesse exemplo, é exibido um subconjunto dos metadados de proveniéncia
referente a uma saida Atlas x Grifico gerado a partir da execugao de um workflow durante
o First Provenance Challengeﬁl.

O usuario responsavel pelo controle do processo foi John Doe. Arestas do tipo used,
was generated by e was controlled by estao representadas por linhas pontilhadas e os
papéis estao descritos entre parénteses. A derivacao dos dados estd representada através

de arestas do tipo was derived from (linhas mais grossas). Deve-se observar que o fato de

'Disponivel em <http://twiki.ipaw.info/bin/view/Challenge/FirstProvenanceChallenge>
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Figura 3.2: Exemplo de grafo de proveniéncia segundo o modelo OPM [54]

um processo ter usado um artefato e gerado outro artefato nao implica que este ltimo
seja derivado da anterior. No modelo OPM, essa relacao tem de ser definida de forma
explicita.

E importante frisar que a concepcao do modelo OPM néo se limita a artefatos e
processos manipulados em um ambiente computacional. Na Figura @, um grafo de pro-

veniéncia expressa que Joao assou um bolo preparado a partir dos ingredientes manteiga,

100g flour 100g sugar

r ~(bmter) . ‘(egg) ‘(baker) o tfluur) L. '(s;lr)

ovos, acgucar e farinha.

100g butter

bake

Figura 3.3: Grafo de proveniéncia “Bolo Assado pelo Joao” [b4]

Pelos exemplos apresentados, é possivel observar que os grafos podem ser construidos
de forma incremental a partir da interconexao de artefatos, processos e agentes através
de arestas. O significado das relacoes de causalidade pode ser entendido no contexto das
arestas used ou was generated by utilizadas em cada processo. A partir da conexao de um
processo a varios artefatos através de arestas do tipo used, o modelo OPM nao s6 expressa

as entradas (artefatos) para o processo em questdo como também a dependéncia causal
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com esses artefatos. Assim, o processo somente pode ser executado se todos os artefatos
relacionados estiverem disponiveis.

Da mesma forma, quando se expressa que diversos artefatos foram gerados por um
processo, isso implica em dizer que esses artefatos nao teriam existido se o processo nao
tivesse comecado a sua execucao. Além disso, todos os artefatos foram gerados pelo
processo, ou seja, um nao poderia ter sido gerado sem que os outros também o fossem.
A implicacao é que a geracao de qualquer artefato é causada pelo processo que, para sua
execucao, necessita da disponibilidade de todos os artefatos requeridos.

Como ilustrado nos exemplos apresentados na Figura @ e na Figura @, as entidades
e as arestas definidas até esse ponto permitem captar muitos dos casos de uso encontrados
na literatura de proveniéncia [b4]. No entanto, ndo permitem fornecer descrigoes em niveis
multiplos de abstragoes ou a partir de pontos de vista diferentes. Para apoiar estes casos,

torna-se necessario que multiplas descrigoes de uma mesma execucao possam coexistir.

3.3 Descricoes Sobrepostas e Hierarquicas

A Figura @ mostra dois exemplos de grafos de proveniéncia que descrevem a historia
pregressa da lista (3,7). De acordo com o lado esquerdo do grafo, a lista foi gerada por
um processo que adicionou uma unidade a todos os componentes da lista (2,6). De acordo
com o lado direito do grafo, o processo de derivagao de (3,7) exigiu que a lista fosse criada,
a partir dos valores 3 e 7, respectivamente, obtidos pela adi¢cao de uma unidade aos valores
2 e 6. Esses valores, por sua vez, foram obtidos através do acesso ao conteido da lista
original (2,6). Para facilitar a compreensao dessas figuras, arestas do tipo was derived
from foram anotadas. As anotagoes foram explicitados utilizando-se rétulos anexados as
arestas.

Assumindo-se que ambos os grafos referem-se as mesmas listas (2,6) e (3,7), pode-se
observar que representam a proveniéncia capturada em diferentes niveis de detalhamento.
A exigéncia de se fornecer detalhes em diferentes niveis de abstragao ou a partir de dife-
rentes pontos de vista é comum para os sistemas de proveniéncia e, portanto, espera-se
que possam ainda ser integrados em um tnico grafo.

Na Figura @ é possivel verificar como os dois grafos de proveniéncia da Figura @

foram integrados a partir da escolha de cores diferentes para os nds e para as arestas. O



61

accessor
K4 A

add1 hdd1

add1ToAll
>

constructor
i

Figura 3.4: Grafos de proveniéncia em diferentes niveis de detalhamento [54]

desenho em cinza claro refere-se ao lado esquerdo do grafo da Figura @ enquanto que o
desenho em preto refere-se a descricao alternativa do grafo direito da Figura @

Os subgrafos de proveniéncia em cores distintas consistem em duas descri¢oes distintas
porém sobrepostas da execucao de um mesmo processo e que oferecem diferentes niveis de
detalhamento. Tais subgrafos recebem o nome de “descrigdes sobrepostas” (overlapping
accounts) porque compartilham os nés (2,6) e (3,7). Além disso, o subgrafo representado
em preto fornece mais detalhes do que o subgrafo representado em cinza claro. Disse-se
que o subgrafo preto se constitui em um refinamento do subgrafo em cinza claro.

Ao observar-se a Figura @, ¢ interessante contrastar as arestas do tipo was generated
by provenientes do artefato (3,7) com as arestas do tipo used originadas a partir do
processo constructor.

Segundo o grafo de proveniéncia, as arestas do tipo used que partem do processo
construtor significam que ambos os artefatos 3 e 7 foram necessarios para que o processo
fosse executado. Por outro lado, uma vez que as arestas was generated by do artefato (3,7)
estdo em uma cor diferente, indicam que existem explicagoes alternativas para o processo

que gerou esse artefato.
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Figura 3.5: Descri¢oes sobrepostas e hierarquicas em um grafo de proveniéncia [54]

E possivel usar refinamentos sucessivos para criar uma hierarquia de descricoes, como
ilustrado na Figura @ Nesse exemplo, uma terceira descri¢ao, em cinza médio, é intro-
duzida para explicar como um dos processos +1 foi executado.

Através da combinacdo de varias descri¢oes, é possivel obter ciclos, conforme apre-
sentado no lado esquerdo da Figura @ No lado esquerdo desse exemplo, na primeira
descricao (em preto) é apresentado o detalhamento de dois processos pla e plb e as res-
pectivas dependéncias — artefatos A0, Al, A2 e A3. Na segunda descri¢do (em cinza
claro) é declarado que os processos pla e plb constituem um tnico processo executado a
partir das entradas A0 e A2 e que produz os artefatos Al e A3.

Ao combinar-se as duas visdes, um ciclo de arestas do tipo used e was generated by
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Figura 3.6: Refinamentos sucessivos em um grafo de proveniéncia [54]

foi criado: A2 — P2 — Al — P1 — A2. No lado direito da Figura @ o grafo de
causalidade contém derivagoes explicitas de dados. Neste exemplo, pode-se observar que
nenhum ciclo de arestas do tipo was derived from é criado, uma vez que as duas descri¢oes
se correlacionam — uma delas fornece maior detalhamento do que a outra. No caso mais
geral, onde as descricoes podem ser distintas, é possivel antecipar um ciclo de arestas do

tipo was derived from resultante da uniao de multiplas descrigoes [p4].
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Figura 3.7: Composi¢ao de um ciclo a partir de multiplas descrigbes [b4]
3.4 Restricoes Temporais e Observacao do Tempo

O modelo OPM permite que informacgoes relacionadas ao controle do tempo sejam in-
corporadas aos grafos de causalidade. Entretanto, o controle do tempo nao se destina
a prover derivagoes de causalidade. Como ja apresentado anteriormente, dependéncias
causais precisam ser explicitadas através de arestas entre as entidades do grafo de prove-
niéncia.

No modelo OPM, considera-se que se um mesmo “cronémetro” é usado para medir o
tempo transcorrido, tanto para o efeito quanto para a causa. Entao, o instante do efeito
deve ser superior ao instante da respectiva causa. Assim, o tempo pode ser util para
validar derivacoes de causalidade.

Além disso, o tempo pode ser associado a “ocorréncias instantdneas” em um processo.
OPM reconhece quatro tipos de ocorréncias instantaneas, que podem ser compreendidos

tanto em situagoes relacionadas ao mundo real quanto a sistemas informatizados. Dois
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tipos de ocorréncias instantaneas estao relacionados a artefatos e dois outros tipos dizem
respeito a processos. Para artefatos, é possivel considerar as ocorréncias de “criacao” e
de “utilizagdo”, enquanto que para processos, consideram-se o “inicio” e o “término”.

A justificativa para a adogao do conceito de “tempo instantdneo” no contexto do mo-
delo OPM pode ser considerada equivalente aquela adotada para a hipdétese dos artefatos
serem entidades de estado imutavel [54].

Em alguns cenarios, porém, as ocorréncias de criagao ou de utilizagao de artefatos e as
situagoes de inicio ou de término de processos nao podem ser consideradas instantaneas.
Em tais situacoes, o detalhamento dos processos e artefatos e das respectivas dependéncias
de causalidade precisam ser explicitadas para que possam ser expressivas no modelo OPM.
Por exemplo, o inicio de funcionamento de uma usina nuclear nao pode ser adequadamente
modelado como sendo uma ocorréncia instantanea quando se tenta entender as falhas que
ocorreram durante esta atividade.

No modelo OPM, espera-se que as informacoes relacionadas ao tempo sejam regis-
tradas por um observador de posse de um cronémetro durante uma ocorréncia. Deve-se
observar aqui que o OPM considera todos os cronémetros sincronizados.

Dado que o tempo ¢é observado, a precisao ¢ estabelecida pela granularidade do crono-
metro e pela granularidade das atividades do observador. Assim, enquanto a nocao de
tempo considerada é instantanea, o modelo admite um intervalo de precisao de acordo
com a granularidade dos crondmetro e dos observadores. Assim, no modelo OPM, uma
ocorréncia instantanea que ocorre em um momento t é especificada a partir de duas ob-
servacoes de tempo T™ e T™. Desse modo, uma ocorréncia instantinea é determinada,
por ter ocorrido no mais tardar em 7™ e nio antes de T™. Assim, ¢t € [t™, TM].

De forma concreta, para um artefato é possivel afirmar que foi usado (ou gerado por)
nao antes que um tempo t; nem depois que um tempo t;. De forma semelhante, para
um processo € possivel afirmar que iniciou (ou terminou) nao antes que um tempo t; nem
depois que um tempo ts.

Na Figura @ sao reapresentadas as entidades do OPM incluindo as informagoes de
tempo que podem ser expressas no modelo. E importante destacar que as informagcoes
de tempo sao opcionais no OPM e que sao expressas na forma de um intervalo de tempo
entre duas observacoes.

Arestas do tipo used e was generated by podem receber um rétulo opcional, indicando
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Figura 3.8: Tempo no modelo OPM [54]

que o artefato associado foi usado ou gerado em um dado momento conhecido T, ou
T, respectivamente. Para uma aresta do tipo was controlled by, o modelo admite dois
rotulos opcionais que representam o tempo do inicio 7T}, e do término T, da execucao de
um processo. Para uma aresta do tipo was derived from, um rotulo opcional é permitido
para indicar quando o artefato foi gerado (7). Finalmente, para uma aresta do tipo was
triggered by, o modelo admite um rétulo opcional T, para indicar quando o processo foi
usado.

Ressalta-se, porém, que o modelo de causalidade em OPM é essencialmente atemporal
uma vez que a ordem de precedéncia nao implica em causalidade. Se um processo P1 foi
executado antes que um processo P2 nao se pode inferir que P1 causou a execucao do
processo P2 [54].

A Figura @ exibe varios relacionamentos do tipo ocorreu antes que sao admitidos pelo
modelo OPM. A notacao 177 < T5 expressa que um evento observado no tempo T ocorreu
anteriormente ao evento observado no tempo 75. Quando as duas observacoes de tempo
sao feitas com o mesmo cronémetro — ou os cronémetros encontram-se sincronizados —,
implica que podem ser comparadas.

De acordo com a Figura @, um artefato deve existir antes de ser usado (77 < T3
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e Ty < Tg). Se um artefato é usado por um processo, esse evento deve ocorrer apds o
inicio da execugao do processo (75 < T3). Um processo deve gerar um artefato antes de
terminar a execucao (T < T5). Além disso, o inicio do processo deve preceder a geracao

do artefato (T» < T}) e deve terminar depois da geracao do artefato (1o < T5).

wasControlledBy(R3)

start: T2
end: T5

wasGeneratedBy(R1) m used(R2) wasGeneratedBy(R4) m used(R5)
= Tl \A_lj‘ T3 P = T4 @‘ 6

T1 < T3 (artifact Al must exist before being used)

T2 < T3 (process P must have started before using artifact Al)

T3 < T5 (process P uses artifact Al before it ends)

T2 < T4 (process P must have started before generating artifact A2)
T4 < T5 (process P generates artifact A2 before it ends)

T4 < T6 (artifact A2 must exist before being used)

T2 < T5 (process P must have started before ending)

no constraint between T3 and T4

Figura 3.9: Relacionamentos do tipo ocorreu antes no modelo OPM [b4]

3.5 Completude e Inferéncias

A nogao de grafo OPM foi estabelecida com base em um conjunto de regras sintaticas e
restri¢coes topologicas. Grafos de proveniéncia tém por objetivo representar dependéncias
de causalidade capazes de explicar a historia pregressa de processos e artefatos. Nesse
contexto, espera-se que diversos algoritmos de inferéncia possam explorar esse modelo de

dados a fim de prover novas e poderosas funcionalidades aos usuarios.

3.5.1 Regras de Completude

A Figura e a Figura descrevem as chamadas “regras de completude” (completion
rules), que se constituem nas inferéncias que podem ser processadas a partir do modelo

OPM. Uma regra explica como um subgrafo pode ser convertido em outro subgrafo.
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A Figura exibe uma transformagao bidirecional, em outras palavras, uma equiva-
léncia. De acordo com a transformacao denominada “eliminacao de artefato”, uma aresta
do tipo was triggerd by ¢é inferida a partir da ocorréncia de arestas do tipo used e was
generated by. A Figura mostra que esta regra de conclusao é bidirecional.

A transformacao chamada “introducao de um artefato’ permite estabelecer que a aresta
do tipo was triggered by oculta a existéncia de algum artefato usado pelo processo P,
gerado pelo processo P;. Nesse caso, as arestas inferidas do tipo used e was generated by
sao declaradas no mesmo contexto descritivo da aresta do tipo was triggered by.

A regra de completude permite estabelecer a existéncia de algum artefato, mas nao
determina a identificacao dele. Esse fato é consequéncia de se empregar uma aresta do
tipo was triggered by, que pode ser considerado um “resumo com perdas” da composi¢ao

das arestas do tipo used e was generated by.

wasGeneratedBy(R1) m used(R2)
P1 < A )< P2

Accountsl U Accounts2

A
\/

wasTriggeredBy

P1 p2

Accounts3

Figura 3.10: Completude: introdugdo e eliminagao de artefatos [54]

Na Figura B existe apenas uma regra de completude possivel, denominada “intro-

)
ducao de processo”. Uma aresta do tipo was derived from oculta a existéncia de um
processo intermediario. A completude inversa ndo pode, porém, ser sustentada, uma vez
que sem nenhum conhecimento interno a respeito do processo P é impossivel determinar

se ha uma dependéncia de dados real entre os artefatos A; e As.
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Figura 3.11: Completude: introdugao de processo [b4]

3.6 Anotacoes

O OPM permite anexar informacoes adicionais as entidades do modelo. O objetivo é
disponibilizar um recurso capaz de promover uma melhor interoperabilidade ao adicionar
significado semantico as informacoes de proveniéncia coletadas. Para acomodar tais in-
formagoes extras de uma maneira extensivel, o OPM admite que todas as entidades do

modelo possam receber anotagoes através de um arcabougo especifico.

3.6.1 Arcabouco de Anotacoes

O arcabougo de anotacoes do Modelo OPM ¢ definido de acordo com as seguintes regras:

1. Uma anotagao OPM consiste em uma classe de objetos distinta em relacao as demais
entidades do modelo.

2. As entidades que podem ser anotadas sao grafo, nd, aresta, descricdo, papel e a
propria anotacao.

3. Uma entidade pode estar associada a uma ou mais anotacoes.

4. Uma instancia de uma anotagao consiste em um objeto da classe Anotacao OPM e

compoe-se de:

o Um sujeito, que consiste em uma entidade que pode receber uma anotacao e
que ¢ identificada de forma tnica por um identificador.
e Um conjunto ndo-vazio de pares propriedade-valor.

e Uma lista que contém as descri¢goes onde a entidade anotada é referenciada.
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O proposito de um par propriedade-valor consiste em acrescentar informacoes adicio-
nais a entidade anotada (o sujeito) no contexto de uma ou mais descrigoes (accounts). O
OPM permite a ocorréncia de diversos pares propriedade-valor para uma tnica anotacao.
E também vélida a ocorréncia de uma mesma propriedade associada a diferentes valores
[b4].

A Figura mostra como as anotacoes podem ser incluidas em um grafo de pro-
veniéncia. O artefato Bolo contém uma anotacao com a propriedade Qualidade e valor

Delicioso e o artefato Farinha contém uma anotacao com a propriedade Tipo e valor Com

I . Guten . sugan thaker) - ‘Cgg) - - flon)

Fermento.

100g butter

hasIngredient

bake

hasIngredient

hasIngredient type: raising

hasIngredient

quality: yummy

Figura 3.12: Anotacoes em um grafo de proveniéncia [H4]

3.6.2 Propriedades Fundamentais do OPM

Para fins de interoperabilidade, o OPM define um conjunto de propriedades chamadas
fundamentais. E possivel identificar cada propriedade através de uma Uniform Resource
Identifier (URI) que define o tipo esperado para o sujeito e também os valores associados

a propriedade. A partir dai, o modelo propoe um significado para cada propriedade

fundamental.
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Type Sujeito: Uma entidade anotavel
Propriedade: http:\\openprovenance.org\property#type
Valor: uma URI
Descricao: Indica um subtipo para uma entidade OPM. Deve ser re-
presentado através de uma URI.
pname Sujeito: Uma entidade anotavel
Propriedade: http:\\openprovenance.org\property#pname
Valor: uma URI
Descricao: Indica um nome que pode ser usado em consultas a grafos de
proveniéncia com o objetivo de comparar entidades OPM.
O escopo do nome tenciona-se ser global.
label Sujeito: Uma entidade anotavel
Propriedade: http:\\openprovenance.org\property#label
Valor: uma string
Descricao: Essa propriedade fornece uma versao legivel (por seres hu-
manos) de uma entidade OPM.
value Sujeito: Um artefato
Propriedade: http:\\openprovenance.org\property#value
Valor: um valor tipado
Descricao: Indica uma serializacao de um valor de aplicagao associado
a uma entidade OPM. Tecnologias para serializacao incluem
XML e n-triplas.
encoding | Sujeito: Um artefato ou um grafo OPM
Propriedade: http:\\openprovenance.org\property#encoding
Valor: uma URI
Descrigao: Define como uma serializacao foi construida.
profile | Sujeito: Um grafo OPM
Propriedade: http:\\openprovenance.org\property#profile
Valor: uma URI
Descricao: Propriedade aplicavel a grafos OPM e que indica o perfil

suportado pelo grafo.
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3.7 Perfis OPM

O OPM consiste em uma estrutura de representacao de alto nivel para a proveniéncia.
Nesse contexto, o projeto reconhece que algumas comunidades irao desenvolver as suas
melhores prdaticas e diretrizes para uso proprio do modelo. No sentido de encorajar essa
noc¢ao de boas praticas o modelo propoe a sua formalizagao a partir do conceito de perfil
OPM.

Um perfil OPM destina-se a definir uma especializacao do modelo e, portanto, deve
preservar a compatibilidade com a seméantica do OPM. A implicacdo é que um grafo
OPM compativel com um perfil deve preservar as caracteristicas de um grafo OPM. Isto
significa que todas as inferéncias permanecem validas em um perfil compativel com um
grafo OPM. Portanto, qualquer extensao ao modelo que nao preserve a semantica OPM
nao deve ser definido como um perfil e nao deve sequer ser referido como OPM.

Um perfil OPM consiste dos seguintes elementos:

1. Um identificador obrigatério, tnico e global, que deve ser usado como value no
perfil property em uma anotacdao de um grafo de proveniéncia compativel com o
perfil.

2. Um vocabulario controlado para anotagoes (opcional) que consiste em uma especi-
ficacao das propriedades, sujeitos e valores permitidos.

Esse vocabulario controlado pode ser utilizado com os seguintes propositos:

(a) Subtipagem de arestas e nés em grafos de proveniéncia através da propriedade
type.
(b) Defini¢ao de propriedades especificas no dominio de uma aplicagao.

Por exemplo, uma propriedade referente a posicdo anexada aos nds pode ser

explorada por uma ferramenta de visualizacao para gerar grafos OPM.

3. Uma orientacao geral para expressar graficos OPM (opcional).
Existem diversas formas de se descrever uma execucao através do OPM. Por questoes
de interoperabilidade, é interessante estabelecer uma diretriz para a estruturagao
dos grafos de proveniéncia. Por exemplo, pode ser valido identificar varios tipos de
descrigoes (alto nivel, baixo nivel, etc.) e determinar que cada descri¢ao contenha

arestas de subtipos especificos.
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4. Regras para expansao de perfis (opcional).
Em alguns casos, é possivel definir-se somente parte dos nds e arestas relaciona-
dos a uma execucao e usar os recursos de inferéncia para a derivacao dos demais.
Portanto, perfis podem conter regras de expansao para converter um grafo OPM
compativel com um perfil em outro grafo OPM também compativel. Esse meca-
nismo é denominado expansao de perfil e o resultado denomina-se grafo de perfil
expandido.

5. Sintaxe especifica para serializacdo (opcional). Um perfil pode definir atalhos sin-

taticos para serializacOes especificas.

Segundo Moreau et al. [b4], encontram-se em curso trabalhos de pesquisa com o ob-
jetivo de definir diversos perfis tteis (por exemplo, Dublin Core e Colegdes). Espera-se
que os vocabularios controlados, padroes e regras de inferéncia possam ser todos expres-
sos em alguma linguagem declarativa. Tal recurso poderia ser utilizado para verificar

automaticamente se um grafico OPM é compativel com um determinado perfil.
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4 SCIENTIFIC WORKFLOW
PROVENANCE SYSTEM

O objetivo do presente trabalho consiste em apresentar uma arquitetura para um sistema
de proveniéncia de dados e processos no contexto de experimentos cientificos processados
através de simula¢oes computacionais em ambientes de pesquisa colaborativa, dispersos
geograficamente e interconectados através de uma grade computacional.

Especificamente, propoe-se um modelo para um sistema de proveniéncia de dados
e processos cujo propoésito consiste em interagir com os sistemas de gerenciamento de
workflows cientificos utilizados em um ambiente colaborativo com a finalidade de capturar
e gerir as informagoes de linhagem geradas em um contexto de e-Science.

A arquitetura apresentada denomina-se Scientific Workflow Provenance System (Sci-
Prov). Esta acepcao justifica-se por destacar algumas das palavras-chave relacionadas ao

tema abordado no trabalho.

4.1 Arquitetura do SciProv

A concepcao da arquitetura apresentada baseia-se em alguns requisitos considerados fun-

damentais ao delimitar-se o escopo do trabalho:

1. Independéncia em relagao aos modelos de dados e processos adotados pelos SGWHC
existentes.

2. Aplicabilidade direcionada — mas nao restrita — a experimentos cientificos, in-
cluindo workflows executados em ambientes heterogéneos e dispersos em grades
computacionais.

3. Emprego de tecnologias da Web Semantica — RDF, OWL, ontologias, maquinas de
inferéncia —para representacao e consulta aos dados de proveniéncia.

4. Possibilidade de ajuste no mecanismo de captura para permitir o controle sobre o
impacto dos processos de coleta e persisténcia dos dados de proveniéncia no desem-

penho da execuc¢ao dos experimentos cientificos.
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Um requisito adicional que a arquitetura do SciProv procura investigar consiste na
adequabilidade da interacao do sistema com o usuario, em geral um pesquisador de areas
diversas da Ciéncia. Nesse cenario, procura-se considerar o perfil do usuario em aspectos
relacionados a proficiéncia no uso de ferramentas computacionais complexas como é o

caso da linguagem de consulta SPARQL.

4.1.1 Componentes da Arquitetura

Uma representacao da arquitetura do SciProv considerando-se um cenério tipico de aplica-
¢ao é apresentado na Figura @ Em um ambiente colaborativo interconectado através de
uma grade computacional, os experimentos podem ser conduzidos de forma conjunta por

grupos de cientistas que se encontram em centros de pesquisa localizados remotamente.

e Gnd Computlng

Collaborative Research Group 1 Collaborative Research Group n
f Scientific Workflow ) f Scientific Workflow )
[_vComponent ,] [v Component ,J. [JComponent ,] [, Component ‘]'

Instrumentation Instrumentation " |Instrumentation Instrumentation

ve

Scientific Workflow Provenance System

Components Ralational Datab Provenance Graph
Centralized Instrumentation C:)aa ° f a %Sfe Query Layer
Provenance Engine Lty sy ) (SPARQL)
Repository IA 4
Provenance Graph —
Data Provenance T — —| — |—
Capture and ] : —
Visualizaton Layer )
Persist L. Provenance Domain
ersistence Layer (XML/RDF/DQT) Model Ontology Ontology
|\ J

Figura 4.1: Arquitetura do SciProv

Os pesquisadores podem modelar workflows cientificos a partir de SGW{Cs distintos
(como Kepler, Taverna e Vistrails) e cuja execugao requer o acesso a repositérios hetero-
géneos (dados relacionais, semiestruturados, etc.) e distribuidos em uma grade computa-
cional. Informagoes armazenadas originalmente em repositorios heterogéneos e workflows

cientificos modelados em SGWI{Cs diferentes carecem de mecanismos que contribuam
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para uma maior interoperabilidade entre os dados gerados e os processos orquestrados no
ambito de projetos de pesquisa colaborativos.

A responsabilidade inicial do SciProv consiste em prover um mecanismo de instrumen-
talizacao para diversos componentes dos workflows cientificos envolvidos na conduc¢ao do
experimento colaborativo cujos dados de proveniéncia necessitam de coleta para posterior
analise.

De forma concreta, um mecanismo de instrumentalizagao é implementado a partir
de tecnologia de servigos web e configurado manualmente para cada componente cuja
proveniéncia deve ser coletada. Esse mecanismo tem como objetivo capturar informacgoes
geradas durante o processo de execucao do workflow e enviar esses metadados para um
repositério centralizado de proveniéncia gerenciado pelo SciProv.

As informacgoes de proveniéncia coletadas sao persistidas em um sistema de gerencia-
mento de base de dados relacional (SGBDR). O SciProv contém uma “camada de consulta
a base de dados relacional” (Relational Database Query Layer na Figura @) que prove
uma interface com o usuario para a entrada de consultas formuladas na linguagem padrao
para o modelo relacional.

A “camada de geragao e visualizagdo do grafo de proveniéncia” (Provenance Graph
Generation and Visualization Layer na Figura @) possui diversas atribuigoes inter-
relacionadas. A partir da base de dados relacional, as informagoes persistidas segundo o
modelo OPM sao processadas com o objetivo de obter-se uma representacao em memoria
do grafo de proveniéncia correspondente a cada execucao de um workflow cientifico. Esta
camada permite ainda a construcao de uma representagao visual do grafo de proveniéncia
gerado. Este processo inicia-se a partir da serializacao do grafo de proveniéncia na sintaxe
de uma linguagem de marcacao. Este arquivo constitui a base para a conversao do grafo
para um linguagem especifica de descricao de graficos, a partir da qual é possivel produzir
saidas em um formato padrao de visualizacao.

Por dltimo, a “camada de consulta ao grafo de proveniéncia” (Provenance Graph
Query Layer na Figura @) tem por objetivo prover um mecanismo e uma interface
para que o usuario formule consultas a partir de uma linguagem de consulta da web
semantica. Essa camada estd associada as ontologias do modelo OPM de proveniéncia
e do dominio estudado. Esse recurso confere ao SciProv a possibilidade de processar

consultas a partir de maquinas de inferéncia, capazes de efetuar dedugodes sobre essas
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bases de conhecimento e obter resultados importantes ao extrair informacoes adicionais
além daquelas que encontram-se registradas de forma explicita nos grafos de proveniéncia
gerados.

Estas duas tltimas camadas apresentadas — Provenance Graph Generation and Visu-
alization Layer e Provenance Graph Query Layer — englobam os maiores diferenciais do
trabalho desenvolvido. Em um contexto de e-Science, a énfase na concepgao e construcgao
da arquitetura do SciProv consiste em empregar recursos da web semantica para ofere-
cer ao pesquisador um ambiente fundamentado na interoperabilidade para a geréncia e a
consulta a proveniéncia de dados heterogéneos e distribuidos.

As subsegoes seguintes descrevem os componentes que compoem a arquitetura do

SciProv conforme apresentada na Figura El]

4.1.2 Mecanismo de Instrumentalizagdo

O SciProv apresenta uma abordagem para o gerenciamento da proveniéncia de dados de
forma independente de SGWf{Cs. Isso implica dizer que o SciProv é responsavel pela
coleta dos dados de proveniéncia gerados. Para que essa abordagem seja possivel, torna-
se necessario especificar um mecanismo de instrumentaliza¢io cujo objetivo consiste em
coletar os dados de linhagem durante o processo de execugao de um workflow cientifico
modelado a partir de um SGW{C.

A arquitetura emprega um mecanismo de instrumentalizacdo baseado em tecnologia
de servigos web. A escolha de uma solucao a partir desse modelo de tecnologia tem como

pressupostos os seguintes fatores:

e Suporte ao desenvolvimento de artefatos de software para execugao em ambiente

distribuido e heterogéneo interconectado a partir de uma grade computacional.
e Alicerce em protocolos abertos e consensuais para a internet.

» Interoperabilidade entre os artefatos construidos utilizando-se servigos web.

Especificamente, o SciProv adota uma solugao para a construcao de servigos web a
partir do protocolo Simple Object Access Protocol (SOAP), que se baseia na invocagao
remota de um método a partir da especificacdo do endereco do componente, além do nome
do método e dos respectivos argumentos.

O modelo SOAP néao estabelece ou impoe qualquer seméantica, seja sobre o modelo de

programagao, a plataforma de hardware ou o protocolo de transporte. Esta caracteristica
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é relevante no contexto do presente trabalho pois permite que tanto o servigo web quanto
o cliente que invoca o servi¢o sejam artefatos de software que podem ser desenvolvidos
utilizando-se diferentes linguagens de programacao. Isso permite também uma melhor
interoperabilidade e intercomunica¢do em um ambiente heterogéneo e distribuido.

E adequado observar que algumas caracteristicas do protocolo SOAP — independéncia
de protocolo de transporte e concepgao do modelo orientado a sistemas heterogéneos e
distribuidos — tornam-o mais interessante no cenario proposto para o presente trabalho
em comparac¢ao com a tecnologia RESTful, baseada na arquitetura Representational State
Transfer (REST).

Uma particularidade importante do modelo de instrumentalizacao do SciProv refere-se
a adocao de um tnico servigo web para processar o encapsulamento de quaisquer compo-
nentes originais de um experimento modelado a partir de um workflow cientifico, conforme
apresentado na Figura @

Pode-se observar que o servico web do SciProv pode ser invocado uma ou mais vezes
para cada componente original do workflow. Em um cenario tipico, uma primeira instancia
do servigo web é configurada para coletar os dados de entrada (artefatos, segundo o modelo
OPM) a serem processados no componente original. Em uma segunda instdncia, sdo
capturadas as informagoes referentes ao componente original (um processo, segundo o
modelo OPM) tais como inicio e fim da execugdo, dependéncias causais relacionadas
aos artefatos de entrada e de saida (necessdrios para a caracterizacao explicita de que o
componente usou os dados de entrada e que gerou os dados de saida). Na Figura @ uma

terceira instancia captura os dados (artefatos) gerados na saida do componente executado.

Componente instrumentalizado pelo SciProv

Componente S
original do . O
workflow

Entrada

G

Repositorio de
proveniéncia

Servico web

¢ Servico web
do SciProv

do SciProv

Servigo web
do SciProv

Figura 4.2: Mecanismo de instrumentalizacao do SciProv
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E importante observar que pode ser utilizado um nimero ainda maior de instancias
do servigo web de instrumentalizacao para um mesmo componente original, dependendo
da necessidade de coletar outras entidades e dependéncias causais do modelo OPM iden-
tificadas em um workflow.

Por hipétese, a instrumentalizacdo na forma adotada pelo presente trabalho é possivel
em qualquer sistema de gerenciamento de workflows cientificos que ofereca suporte a

servicos web no padrao SOAP.

4.1.3 Componente Composto

No contexto do SciProv, o processo de instrumentalizagdo de componentes deve ser re-
alizado manualmente no SGWfC utilizado para a orquestragao do workflow cientifico.
Concretamente, é necessario que um assistente ou colaborador familiarizado com o uso
do SGWI{C em questao implemente um componente composto conforme apresentado na
Figura @ capaz de encapsular as chamadas ao servigo web de instrumentalizacao do
SciProv.

Em um ambiente de pesquisa colaborativo pode-se considerar que os experimentos
modelados computacionalmente poderdo ser acessados por pessoal qualificado e com co-
nhecimento do processo de instrumentalizagdo no sentido de implementar o mecanismo
necessario para a captura dos dados de proveniéncia.

Como resultado do processo de instrumentalizacao, o componente original é substi-
tuido por um componente composto na visao do usuario do workflow cientifico, conforme
apresentado na Figura @ Esse modelo permite abstrair do cientista toda a complexidade
relacionada ao processo de instrumentalizacao incorporado ao experimento cientifico.

Para que o processo de instrumentaliza¢gdo empregado na arquitetura do SciProv possa
utilizar o conceito de componente composto é necessario que o SGWIC utilizado suporte
tal recurso. Nesse aspecto, alguns SGW{Cs como Kepler, Taverna e Vistrails provéem

funcionalidades que implementam o conceito de componente composto.

4.1.4 Instrumentalizacdo em Diversos Niveis de Detalhamento

A partir de uma abordagem de coleta de proveniéncia em nivel de processo (componente),
abre-se a possibilidade de controle sobre a granularidade dos dados a serem capturados.

No campo da experimentacao cientifica, pode ser importante para o pesquisador analisar
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Figura 4.3: Abstragdo do Mecanismo de Instrumentalizacao

informacgoes e elaborar consultas aos dados de linhagem em diversos niveis de detalha-
mento.

Nesse cenario, torna-se relevante que o modelo de proveniéncia possa ser capaz de
tratar as informagoes de proveniéncia em niveis distintos de granularidade. O OPM prové
este recurso de forma conveniente a partir da entidade denominada “descri¢ao” (account).
Considerando-se a execuc¢ao de um workflow cientifico modelado a partir de um SGW{C,
o OPM permite o tratamento das informagoes de proveniéncia em diversos niveis de
detalhamento, onde cada nivel é associado a uma descri¢ao distinta.

O suporte oferecido pelo modelo OPM & proveniéncia em descrigoes distintas é in-
tegralmente adotado pela arquitetura do SciProv. Pode-se afirmar que nao ha restricao
tedrica quanto ao nimero de niveis de detalhamento para a proveniéncia de dados que
podem ser capturados pelo SciProv a partir da execucdo de um experimento cientifico
modelado em um SGW{C com suporte a componentes compostos.

De fato, a possibilidade de captura da proveniéncia em diversos niveis de granulari-
dade provida pelo modelo OPM e suportada pelo SciProv adequa-se de forma consistente
com o suporte provido pelos SGWfC a um modelo de abstracdo em camadas conforme

apresentado na Figura Q
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Figura 4.4: Exemplo de componente composto em dois niveis de abstracao

4.1.5 Importancia do Mecanismo de Coleta em Camadas

A partir do mecanismo de instrumentalizacao em diversas descrigoes OPM e de forma
coerente com o modelo de abstracao em camadas para a coleta da proveniéncia, € pos-
sivel configurar um experimento para capturar as informagcoes de linhagem em niveis de
granularidade ou especificidade distintos. Nesse contexto, cada usuario pode utilizar os
metadados no nivel de detalhe ou contexto mais adequado a pesquisa cientifica com a
qual esteja envolvido.

Também pode-se observar que descri¢oes distintas de proveniéncia referentes a uma
mesma execucao de um workflow cientifico representam seméanticas diversas de linhagem.
Portanto, a partir da coleta de dados em niveis diversos de granularidade ¢é possivel
proceder analises e consultas de proveniéncia distintas, de acordo com as particularidades
das pesquisas em andamento.

Nesse cenario, deve-se destacar que a estratégia de coleta e geréncia da proveniéncia
em diversos niveis de abstracao pode ser considerada como um importante diferencial da
arquitetura do SciProv por constituir-se em um mecanismo com diversos desdobramentos

e potencialidades:

o Permite parametrizar a consulta a proveniéncia de acordo com o foco especifico de
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uma pesquisa. Nesse contexto, pode-se utilizar apenas um conjunto de metadados
representado em uma descricao OPM.

o Permite processar consultas de proveniéncia relacionadas a uma mesma execugao de
um workflow com a possibilidade de resultados com maior ou menor abrangéncia e
detalhamento.

e Constitui um mecanismo para controle do desempenho de processamento de um
workflow na medida em que apenas os niveis de abstracao necessarios em um deter-
minado escopo de trabalho sejam habilitados para a coleta de proveniéncia.

o De forma analoga, constitui um mecanismo de controle sobre o volume de metadados
de proveniéncia coletados e armazenados. Em um ambiente de pesquisa colabora-
tiva onde workflows complexos tém potencial para processar grande quantidade de
dados, ¢ importante dispor de alternativas para adequar a captura e geréncia da
proveniéncia aos recursos disponiveis para esse fim.

o Facilita o processo de instrumentalizacao, no sentido de permitir a modulariza¢ao do
trabalho. Esse enfoque proporciona vantagens em termos de criagdo e manutengao

dos componentes compostos de adaptacao do workflow.

Dentre os trabalhos relacionados nao se observa mecanismos de coleta da provenién-
cia capazes de proporcionar um conjunto de funcionalidades e potencialidades conforme

representadas na arquitetura do SciProv com base no modelo de abstragao em camadas.

4.1.6 Persisténcta dos Dados de Proveniéncia

Para a persisténcia dos metadados de proveniéncia, a maioria dos SGW{Cs tém adotado
solugoes a partir do modelo relacional, embora existam alguns modelos que utilizem do-
cumentos semiestruturados baseados em linguagem XML [16]. Barga e Digiampietri [3§]
defendem o modelo relacional como a alternativa mais adequada para o armazenamento
dos metadados de proveniéncia no contexto de e-Science. A argumentacao baseia-se nos
quesitos de confiabilidade e independéncia em relacao a SGW{Cs.

A arquitetura do SciProv adota uma solugao a partir de uma base de dados relacional
para prover a persisténcia dos dados de proveniéncia coletados. Embora o SciProv adote
um SGBDR especifico, a escolha da infraestrutura computacional de suporte ao modelo

relacional pode ser alterada sem implicagoes ou restrigoes no ambito da arquitetura do
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SciProv. Em outros termos, o esquema da base de dados conforme modelado na arqui-
tetura pode ser configurado para outras solugoes disponiveis para o armazenamento e a
geréncia de dados no modelo relacional.

O modelo conceitual que representa a descricao do banco de dados relacional definido
na arquitetura do SciProv é apresentado na Figura @ na forma de um diagrama entidade-

relacionamento (DER).

O, Ol
o0 Account On O Agent

(O,n)

(o,n)
(0,n) Cause On)

. ausa
OPM_Entity | (0 n) Effect

Artifact Process

Figura 4.5: SciProv — DER que representa o modelo conceitual

Pode-se verificar que o DER representado na Figura @ identifica as entidades do
modelo conceitual (entidades e relagoes de dependéncia causal segundo o modelo de pro-
veniéncia OPM). Pode-se observar que tanto a entidade Artifact quanto a entidade Pro-
cess possuem dois tipos distintos de relacionamento com a entidade Causal Dependency,
denominados Cause e Effect.

A partir do modelo conceitual, a arquitetura do SciProv define um modelo l6gico para
a base de dados composto por cinco tabelas, conforme apresentado na Figura @

A tabela ACCOUNT tem por objetivo armazenar os dados referentes a entidade OPM
denominada “Descrigao” (account) para cada execugao de um determinado workflow ci-
entifico instrumentalizado e cujos dados de proveniéncia devem ser coletados no contexto
do SciProv.

A tabela AGENT deve armazenar os dados referentes a entidade “Agente” para cada
execucao de um workflow cientifico. Além disso, é possivel incluir uma anotacao para

cada entidade persistida do tipo agente a partir do campo LABEL_VALUE.
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ACCOUNT(ACCOUNT _ID, WORKFLOW_REF, ACCOUNT _VALUE)

AGENT(AGENT_ID, WORKFLOW REF, AGENT _VALUE)

ACCOUNT _AGENT(ACCOUNT _ID, AGENT_ID, LABEL VALUE)

CAUSAL DEPENDENCY/(CAUSAL DEPENDENCY_ID, WORKFLOW _REF,
ROLE_VALUE, TIME_NOLATERTHAN, TIME_NOEARLIERTHAN)

ACCOUNT _CAUSAL DEPENDENCY(CAUSAL DEPENDENCY_ID, ACCOUNT_ID)

CAUSE(OPM_ENTITY_ID, CAUSAL_DEPENDENCY_ID, ACCOUNT_ID, CAUSE_VALUE)

EFFECT(OPM_ENTITY_ID, CAUSAL_DEPENDENCY_ID, ACCOUNT _ID, EFFECT VALUE)

OPM_ENTITY(OPM_ENTITY_ID, WORKFLOW_REF)

ARTIFACT(OPM_ENTITY_ID, LABEL VALUE)

PROCESS(OPM_ENTITY_ID, LABEL VALUE)

Figura 4.6: SciProv — Tabelas do modelo l6gico

A tabela ACCOUNT AGENT tem por objetivo armazenar os relacionamentos entre
as entidades OPM “Descri¢ao” e “Agente”.

A tabela CAUSAL_DEPENDENCY tem por objetivo prover a persisténcia das rela-
¢oes de dependéncias causais identificadas no workflow instrumentalizado, de acordo com
o modelo OPM. Cada dependéncia causal representa uma aresta no grafo de proveniéncia
e, portanto, liga duas entidades do tipo “Agente”;, “Processo” ou “Artefato”. Os campos
TIME NOLATERTHAN e TIME NOEARLIERTHAN, opcionais, estao relacionados
as restrigoes temporais e de observagao do tempo conforme especificado no modelo OPM
(Segao @) Assim, de acordo com o tipo de dependéncia causal coletado, apenas um ou
ambos os campos sao utilizados. O campo ROLE__VALUE, opcional, refere-se ao “Pa-
pel” (role) associado a dependéncia causal persistida. Um papel tem por objetivo fazer a
distincao entre diversas relagoes de dependéncia causal associadas a uma mesma entidade
do tipo Processo, conforme apresentado na Se¢ao .

A tabela ACCOUNT CAUSAL DEPENDENCY deve armazenar os relacionamen-
tos entre a entidade “Descricao” e as relagoes de dependéncias causais observadas no
grafo OPM. A Tabela CAUSE armazena os relacionamentos do tipo “Causa” observados
entre entidades (Agente, Processo ou Artefato) e relagoes de dependéncia causal (used,
wasGenerated By, wasControlled By, wasTriggered By e wasDerivedBy). A Tabela EFFECT
armazena os relacionamentos do tipo “Efeito” observados entre entidades OPM (Agente,
Processo ou Artefato) e relagoes de dependéncia causal.

A tabela ARTIFACT armazena os dados referentes a entidade “Artefato” para cada
execucao de um workflow. De forma analoga, a tabela PROCESS armazena os dados

referentes a entidade “Processo” para cada execugdo de um workflow. Uma anotacao
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pode ser incluida a partir do campo Label Value para ambas as tabelas.

Além das tabelas apresentadas anteriormente e que representam o modelo logico de-
finido pela arquitetura do SciProv para a persisténcia dos metadados de proveniéncia,
hé ainda uma tabela adicional referente aos dados de anotagoes (Figura @) Conforme
discutido na Secao @, o modelo OPM admite a inclusdo de anotagoes as entidades e
dependéncias causais em um grafo de linhagem. O recurso é implementado através de
um arcabougo proprio, onde as anotagoes sao tratadas como entidades independentes e
especificas para esse fim [54].

ANNOTATION(ANNOTATION ID, WORKLOW REF, ACCOUNT _REF,
OPM REF, ANNOTATION TYPE, ANNOTATION VALUE)

Figura 4.7: SciProv — Tabela do arcabouco de anotagoes

Cada tupla da tabela ANNOTATION exibida na Figura @ refere-se a uma anotacao
declarada no workflow cientifico modelado. O campo ANNOTATION_TYPE registra o
tipo de anotagao no arcabougo e o campo ANNOTATION__VALUE relaciona-se ao valor
assumido para o tipo de anotacao informado.

Um outro aspecto relevante no contexto do presente trabalho refere-se ao modelo de
armazenamento. A proposta original para a arquitetura do SciProv baseia-se em um
modelo de armazenamento distribuido, onde os dados de proveniéncia sejam persistidos
no né da grade computacional onde forem coletados.

Uma abordagem baseada em um modelo distribuido de armazenamento pode ser in-
teressante no contexto proposto para o presente trabalho, relacionado a experimentacao
cientifica em um ambiente colaborativo e disperso geograficamente. A hipdtese é que a
alocacao de repositorios de proveniéncia diretamente nos nés da grade computacional onde
se encontram os dados — no todo ou em parte — a serem processados pode contribuir
para a melhoria do tempo de execucao dos workflows instrumentalizados.

Entretanto, o enfoque distribuido para o modelo de armazenamento implica em uma

série de desafios para a arquitetura do SciProv [b5]:

o Complexidade —- trabalho extra pode ser requerido para garantir a transparéncia

da natureza distribuida dos dados.

o Custo de implantac¢ao -— mesmo em um ambiente colaborativo, o aumento da com-
plexidade e uma infraestrutura mais extensa podem implicar em maiores custos para

implantacao e manutencao do modelo distribuido.
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o Seguran¢a —- banco de dados distribuidos também devem ser seguros e, em uma
grade computacional, os requisitos de seguranca tornam-se mais criticos.

o Integridade — manter a integridade dos dados em um modelo de persisténcia dis-
tribuido em uma grade computacional pode torna-se uma meta de dificil implemen-

tacao.

Em razao das implicagbes apresentadas para a ado¢ao de um modelo de armazena-
mento distribuido, a arquitetura do SciProv prové inicialmente o suporte a um modelo
centralizado para a persisténcia dos metadados de proveniéncia coletados. Nessa aborda-
gem simplificadora, utiliza-se um tnico né coordenador para o armazenamento dos dados
de proveniéncia coletados.

Essa solugao apresenta beneficios em termos de simplicidade no que concerne a geréncia
e a consulta aos dados de proveniéncia persistidos. Entretanto, em cenérios de grande
volume de dados manipulados durante a execucao do experimento cientifico, o trafego
de informagdes na grade computacional referentes a coleta de linhagem pode impactar o
desempenho do workflow cientifico.

Nesse contexto, sugere-se que o SciProv possa avaliar em etapas posteriores um modelo
de persisténcia para os dados de proveniéncia de forma distribuida, no qual os metada-
dos sejam armazenados no proprio né da grade computacional onde foram originalmente
capturados. Espera-se que trabalhos futuros desenvolvidos no d&mbito do Mestrado em
Modelagem Computacional da UFJF possam aprofundar os estudos referentes a este as-
pecto do modelo e refinar a arquitetura desenvolvida.

Uma vez que as informacoes de proveniéncia coletadas sao armazenadas em uma base
de dados relacional, a arquitetura do SciProv prové uma interface com o usudrio para a
consulta aos dados de linhagem a partir da linguagem padrao Structured Query Language
(SQL).

E conveniente considerar, entretanto, que o suporte a consulta em SQL aos metadados
de proveniéncia nao constitui uma caracteristica relevante no contexto da arquitetura do
SciProv. Trata-se de um mecanismo adicional, cuja argumentacao para inclusao no projeto

baseia-se nos seguintes aspectos:

o Constitui-se na linguagem padrao para consulta a bases de dados relacionais, con-

forme é o caso dos repositorios do SciProw.
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o Permite a formulacao de consultas aos metadados de proveniéncia, embora limitadas
as restrigoes impostas pelo modelo relacional. Em outros termos, consultas em SQL
nao podem tirar proveito da infraestrutura baseada em web semantica presente na

arquitetura do SciProv.

Nesse contexto, é importante ressaltar que consultas em linguagem SQL aos meta-
dados de proveniéncia persistidos em um modelo relacional permitem retornar apenas
as informacoes explicitamente declaradas a partir do mecanismo de instrumentalizagao
inserido em um workflow cientifico.

A arquitetura do SciProv inclui uma camada (ver se¢ao ) que emprega recursos
da web semantica para a consulta aos dados de proveniéncia. O uso desta tecnologia
permite processar inferéncias sobre a linhagem dos dados e obter resultados importantes
ao extrair informacoes adicionais além daquelas que encontram-se registradas de forma

explicita na base de dados relacional.

4.1.7 Geragcdo do Grafo de Proveniéncia

Uma das caracteristicas mais relevantes da arquitetura do SciProv consiste em prover
uma infraestrutura computacional baseada em tecnologia web semantica para processar
os dados de proveniéncia. O propédsito dessa abordagem ¢é extrair informacoes adicionais
além daquelas que se encontram explicitamente registradas na base de dados relacional.

Nesse sentido, SciProv baseia-se na visao proposta pelo projeto Open Provenance Mo-
del, que consiste em permitir que a proveniéncia de dados capturada a partir de sistemas
heterogéneos possa ser expressa, reunida de forma coerente e consultada de uma maneira
integrada [27]. Assim, a visao do OPM prové um conjunto de guias de estilo e melhores
praticas para o apoio a interoperabilidade no contexto da proveniéncia de dados. Esta
visao engloba um vocabulario controlado e um conjunto de formatos e APIs para a seri-
alizagao dos metadados.

A visao proposta pelo projeto Open Provenance Model pode ser representada a partir
de uma arquitetura em camadas capaz de suportar funcionalidades adicionais além da
especificagdo de um modelo abstrato para a representacao da proveniéncia de dados,
conforme apresentado na Figura @ [27].

A camada inferior caracteriza o niicleo do modelo (OPM Core), responsavel pela defini-

¢ao do modelo abstrato de proveniéncia. Associado ao nicleo, encontra-se uma subcamada
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OPM Domain Specialization: Workflow, Web
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Figura 4.8: Arquitetura em camadas do modelo OPM

de assinatura digital (OPM Sig), relacionada & questao da responsabilidade. O intento
é prover o endosso de uma determinada informacgao ou resultado obtido. A camada se-
guinte, denominada OPM Essential Profiles é necessaria no sentido de facilitar a adogao do
modelo, ao fornecer um conjunto de guias de estilo e perfis genéricos. A camada superior
relaciona-se a possiveis especializagbes do modelo OPM (OPM Domain Specialization).
Em particular, dois dominios relevantes encontram-se contemplados: workflows e a web.
Em anexo a estrutura em camadas, o modelo identifica a necessidade de tecnologias para
a vinculagdo (Technology Bindings) do modelo — XML e RDF j4 existentes, JSON em
planejamento. H& ainda questdes em aberto, segundo a visdo do projeto Open Prove-
nance Model (OPM based APIs). Os principais pontos a serem tratados nesse aspecto
estao associados a persisténcia dos metadados e as técnicas para consulta a proveniéncia.

Vale ainda mencionar que a arquitetura em camadas do projeto OPM é gerenciada
a partir de um processo de governanca leve e estruturado, inspirado na comunidade de
codigo livre, adotado para acompanhar as atualizagoes da especificacao do modelo. Nesse
sentido, o processo de governanga visa a tomada de decisoes por consenso [@]

O objetivo da camada de geragao do grafo de proveniéncia do SciProv consiste em
processar as informagcoes de um workflow cientifico persistidas na base de dados relacional
e produzir uma representacdo em memoria aderente ao modelo de proveniéncia OPM.

Conforme apresentado na Secao , o OPM visa capturar as dependéncias causais
entre as entidades do modelo e representar a proveniéncia na forma de um grafo dirigido
cujos nos correspondem a artefatos, processos e agentes e cujas arestas correspondem a

dependéncias causais.
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Nesse contexto, a camada OPM Core do projeto Open Provenance Model (Figura @)
fornece mecanismos para permitir um processo de representacao padrao do grafo de pro-
veniéncia em memoria. Deve-se observar que a infraestrutura disponibilizada pelo projeto
visa prover um conjunto de métodos e técnicas uniformes, cuja intencao é fomentar o em-
prego normalizado do modelo e contribuir para a interoperabilidade entre as aplicacoes

baseadas no OPM.

4.1.8 Processo de Vinculagao em Tecnologia Web Semdantica

A partir da modelagem do grafo de proveniéncia na memoria de acordo com as especi-
ficacoes do OPM, a arquitetura do SciProv prové recursos para a vinculacao dos dados
de linhagem em formatos compativeis com a tecnologia web semantica. Nesse contexto,
o projeto Open Provenance Model (Figura @) prové uma infraestrutura que padroniza
e simplifica o processo de serializacao do grafo de proveniéncia a partir da camada Tech-
nology Bindings: XML e RDF.

Com base no processo de vinculacao do grafo de proveniéncia segundo o OPM, um
dos recursos oferecidos pelo SciProv consiste em prover um mecanismo para a constru-
¢ao de uma representacao grafica que permita a visualizacdo da linhagem dos dados em
um diagrama que apresente as entidades e dependéncias causais do modelo abstrato de
proveniéncia.

Embora uma representacao grafica do grafo de proveniéncia nao seja relevante no
contexto da arquitetura, o recurso oferecido é interessante no sentido de prover ao cientista
uma visao intuitiva da linhagem de um determinado dado produzido no contexto de
um experimento cientifico. Uma representacao grafica facilita a contextualizacao das
diversas entidades (artefatos, processos e agentes OPM) e relagoes de dependéncias causais
explicitados no grafo de proveniéncia.

Para tanto, o SciProv prové os recursos para a conversao do grafo de proveniéncia
serializado em uma linguagem de marcacao para a especificagdo DOT. Este formato con-
siste em uma linguagem baseada em texto para a descrigao de graficos que utiliza uma
notacao legivel por seres humanos e que permite a interpretagdo computacional [57].

Dentre diversos outros formatos de graficos, a linguagem DOT permite descrever grafos
aciclicos e dirigidos. A palavra-chave digraph ¢ usada para comecar um novo grafo. Os

nos sao descritos entre chaves. Uma seta a direita é usado para mostrar as relacoes entre os
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nos existentes no grafo. A Figura @ apresenta um grafo simples declarado na linguagem
DOT.

digraph grafo {
a->b->c;
b > d;

Figura 4.9: Exemplo de grafo simples expresso na linguagem DOT

A arquitetura do SciProv emprega o grafo de proveniéncia convertido em sintaxe DOT
como formato de entrada para a elaboragao de uma representagao grafica em um modelo
de visualizacio padrio, que pode ser associado tanto a aplicacoes desktop quanto web. E
importante observar que no contexto do SciProv, todo o processo de vinculagao do grafo
de proveniéncia é aderente as diretrizes formuladas no projeto Open Provenance Model,
conforme apresentado em [54].

A Figura apresenta a representacao grafica em formato padrao Portable Document
File (PDF) construida a partir da notagdo em linguagem DOT exibida na Figura @

Figura 4.10: Representagao grafica gerada a partir da linguagem DOT

Portanto, pode-se sintetizar o enfoque adotado na arquitetura do SciProv para a re-

presentacao dos dados de proveniéncia a partir de um modelo em camadas conforme

apresentado na Figura (ver Segao )

4.1.9 Vinculacdo em Formato RDF

A representacao em formato RDF dos dados de proveniéncia modelados em meméria
pelo SciProv é essencial para a construcao de uma arquitetura baseada na tecnologia web

semantica.
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VISUALIZAGAO PDF CONSULTA SPARQL
REPRESENTACAO DOT ONTOLOGIA OPM
VINCULAGAO RDF
VINCULAGAO XML ONTOLOGIA DOMINIO

GRAFO DE PROVENIENCIA EM MEMORIA

REPRESENTACAO CONSULTA SQL
RELACIONAL

Figura 4.11: Modelo em camadas do SciProv para a representacao da proveniéncia

Conforme apresentado na Figura , um dos diferenciais da arquitetura do SciProv
baseia-se na vinculagao do grafo de proveniéncia em formato RDF para prover uma infra-
estrutura cujo objetivo final consiste em fornecer recursos para a consulta em SPARQL
aos dados de linhagem. SPARQL é a linguagem de consulta padrao recomendada pelo
W3C no contexto da web semantica.

Ainda de acordo com a Figura , pode-se observar que tanto o processo de vincu-
lagao em RDF quanto a consulta em SPARQL estao associados as ontologias do modelo
OPM e as ontologias do dominio referente ao experimento cientifico modelado. Nesse
contexto, a arquitetura do SciProv baseia-se no emprego da ontologia em OWL-DL pro-
movida pelo projeto Open Provenance Model para a composicao do grafo de proveniéncia
serializado em RDF.

Uma vez que a especificagaio OWL-DL fundamenta-se no campo da Légica de Descrigao
[68], é importante observar que a representagdo em formato RDF obtida como resultado
do processo de vinculacao descreve os individuos que compoem o grafo de proveniéncia
e refere-se, portanto, ao componente ABox da ontologia. Por outro lado, o componente
TBox de uma ontologia tem por objetivo descrever as classes e propriedades. No caso
do SciProv, o componente TBox pode englobar nao apenas a representacao do modelo
OPM quanto do dominio do experimento cientifico em estudo [59]. A Figura ilustra
os componentes que descrevem o conhecimento representado no contexto da arquitetura
do SciProv.

A vinculacao do grafo de proveniéncia em formato RDF no contexto do SciProv baseia-
se nas diretrizes fornecidas pelo projeto Open Provenance Model. A Figura apresenta
uma visao parcial da hierarquia de classes da ontologia do modelo OPM (TBoz).Contudo,

deve-se observar que tais diretrizes encontram-se em desenvolvimento [54].



92

Representacdo do conhecimento (OWL-DL)
TBox ABox
ONTOLOGIA
OPM GRAFO DE
PROVENIENCIA
SERIALIZADO
ONTOLOGIA e D
DOMINIO

Figura 4.12: Componentes do conhecimento representado na arquitetura do SciProv

Além disso, uma vez que a especifica¢ao da linguagem RDF /XML imp6e uma estrutura
sequencial, mecanismos de vinculagao podem apresentar restri¢oes para preservar todas as
informacgoes contidas em um grafo de proveniéncia OPM representado na memoria. Uma
alternativa ao processo de serializacao proposto pelo projeto Open Provenance Model é

apresentado por Zhao [60].

4.1.10 Consulta com Recursos da Web Semantica

A camada de consulta ao grafo de proveniéncia do SciProv (Provenance Graph Query
Layer na Figura El!) tem por objetivo prover um mecanismo e uma interface web para
a formulagdo de consultas aos metadados representados em formato da web seméantica.
Nesse contexto, o objetivo da camada de consulta em particular e um dos diferenciais
mais importantes da arquitetura do SciProv consiste em fornecer recursos oriundos da
tecnologia web semantica para a consulta a proveniéncia de dados modelados conforme a
especificacao OPM.

Coerente com o foco nessa tecnologia, o SciProv emprega a linguagem SPARQL para
realizar o processamento de consultas aos dados de proveniéncia utilizando-se maquinas
de inferéncia (reasoners). Este recurso da web seméantica é capaz que efetuar dedugoes
sobre a base de conhecimento do modelo OPM conforme descrito na ontologia especifica.
Esta abordagem visa obter resultados importantes ao extrair informagoes adicionais além
daquelas que encontram-se expressas de forma direta no grafo de proveniéncia.

Ainda de acordo com a Figura , deve-se acrescentar que o processo de consulta
semantica aos dados de proveniéncia referentes a execucao de um experimento cientifico

requerem nao s6 o conjunto de asser¢oes coletadas e serializadas em RDF (A Boz) quanto
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Figura 4.13: Hierarquia de classes da ontologia do OPM

a representacao do conhecimento do modelo OPM e do dominio estudado (TBozes).

E importante acrescentar que a arquitetura do SciProv prevé o processamento de
consultas semanticas a partir de um ou mais TBozxes associados ao modelo. Pode-se
observar que o requisito minimo exigido consiste na ontologia do modelo OPM. Nesse
contexto, é possivel empregar o TBor do OPM para formular consultas seméanticas aos
dados de proveniéncia (ABox) referentes as entidades e dependéncias causais definidas
pelo modelo e processar algumas inferéncias, conforme apresentado na Secao Regras de
Completude . Por exemplo, conforme visto na Figura , o modelo OPM identifica
as regras de completude denominadas “introducao e eliminacao de artefatos”. Através de
consultas seménticas em SPARQL aos dados de proveniéncia e ontologia (T'Boz e ABoz),
o SciProv pode retornar os resultados processados por inferéncia.

Porém, a mais importante caracteristica promovida pelo SciProv no contexto do pro-

cessamento semantico dos dados de linhagem baseia-se na ampliacao do TBox a partir
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da concepgao e incorporacao de especializacoes ao modelo abstrato de proveniéncia, cuja
relevancia é identificada na propria arquitetura em camadas da visao proposta pelo pro-
jeto Open Provenance Model (ver Figura @) A secgao seguinte () apresenta uma
discussao sobre essa questao e a relevancia no contexto do presente trabalho.

Além disso, é possivel vislumbrar ainda que o poder de processamento seméntico
do SciProv pode ser também enriquecido com base na introdugao de ontologias que re-
presentem conhecimentos especificos relacionadas ao dominio do experimento cientifico
conduzido. Entretanto, o processo de agregacao de dois ou mais TBozx distintos pode
requerer o processamento prévio de alinhamento de ontologias, cujo tratamento estd além

do escopo do presente trabalho.

4.1.11 Especializagoes ao Modelo OPM

A possibilidade de se construir novos perfis que contenham especializagbes ao modelo
OPM ¢ importante para que novos atributos semanticos possam ser incorporados ao grafo
de proveniéncia. O objetivo consiste em prover um suporte mais abrangente em diversos
dominios de aplicagoes [27]. A Figura ilustra as potencialidades que podem ser agre-
gadas ao modelo OPM a partir de novos perfis especializados. O resultado que se espera
pode ser representado por consultas semanticas mais ricas e completas aos metadados de
linhagem.

A visdo proposta pelo projeto Open Provenance Model inclui uma camada denominada
OPM Domain Specialization onde sao apontadas areas de interesse que particularmente
podem ser beneficiadas por essa abordagem: workflows e aplicagoes web (ver Figura @)

A proposta de um novo perfil deve se caracterizar por formular um ou mais dos se-
guintes itens ao modelo abstrato, que devem ser incorporadas ao T'Box da ontologia que

representa o OPM extendido:

o Um vocabulario controlado que represente o conhecimento no dominio especializado;

o A definicao de subclasses para nds ou arestas do grafo que representem novas sub-
categorias de entidades ou de relagoes de dependéncias causais;

A defini¢ao de propriedades (object properties e data properties) que expressem novos

relacionamentos no contexto do perfil especializado.

A arquitetura do SciProv procura identificar uma especializacao ao modelo OPM capaz

de ampliar o poder de processamento semantico no dominio de workflows cientificos. Este
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Figura 4.14: Consultas semanticas mais ricas a partir de perfils especializados

recurso constitui uma caracteristica relevante do presente trabalho ao potencializar a
capacidade de inferéncia sobre os metadados de proveniéncia coletados em um cenario de
e-Science.

Uma das propostas incluidas na especializacao apresentada estd relacionada as pro-
priedades (object properties) denominadas derivedArtifact e derivedFromArtifact da on-
tologia OWL-DL do modelo OPM. Tais propriedades representam relacionamentos entre
as classes Derived e Artifact.

A Figura exibe a propriedade derivedFromArtifact, que liga individuos da classe
Derived (dominio) a individuos da classe Artifact (alcance ou range). Tal propriedade
tem por objetivo relacionar as entidades OPM do tipo artefato que foram geradas a partir

de uma relagdo de dependéncia causal do tipo was derived from.

derivedFromArtifact

Derived Artifact

Figura 4.15: Propriedade derivedFromArtifact da ontologia do OPM
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Segundo a representacao do conhecimento modelado na ontologia do OPM, as proprie-
dades derivedArtifact e derivedFromArtifact nao sao consideradas inversas e transitivas.
Considere-se um caso hipotético (Figura ) onde é apresentado um grafo de proveni-
éncia OPM contendo arestas que representam relagoes de dependéncia causal do tipo was
derived from. Nesse cenario, o modelo OPM unicamente declara os trés relacionamentos
identificados por linhas continuas na Figura .

Em um modelo especializado no dominio de workflows cientificos, pode-se considerar
as relagoes de inversibilidade e de transitividade para as propriedades derivedArtifact e
derived FromArtifact. Assim, conforme o exemplo hipotético ilustrado na Figura , caso
o artefato A3 tenha sido derivado do artefato A2 e o artefato A2 por sua vez tenha sido
derivado do artefato A1, as caracteristicas propostas para derivedFromArtifact permitem
o processamento de inferéncias identificadas por linhas pontilhadas na Figura , que
expressam relacoes de dependéncia causal do tipo was derived from inferidas entre os

diversos artefatos representados.

»
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was derived from asserted dependency
s=ssnsn was derived from inferred dependency

Figura 4.16: Processamento semantico a partir da especializagdo do modelo OPM

Em um contexto de proveniéncia de workflows cientificos, estas propriedades confi-
guradas como inversas e transitivas implicam dizer que é possivel estabelecer um rela-
cionamento de dependéncia causal do tipo was derived from ao longo do processo de
transformacao de um dado desde a sua origem até o resultado final obtido computacio-
nalmente. Pode-se argumentar que tal refinamento do modelo OPM ¢é relevante para a
construcao de um grafo de proveniéncia semanticamente mais rico e abrangente no escopo
do presente trabalho.

Ainda no contexto da proveniéncia de dados e processos em workflows cientificos,
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é possivel estabelecer outras extensoes semelhantes para o modelo abstrato OPM que
podem compor um perfil especifico para o dominio estudado. Por exemplo, pode-se consi-
derar que a relagao de dependéncia causal was triggered by entre processos — entende-se
aqui um processo ou atividade em um workflow como um tipo de artefato OPM — seja
transitiva, de forma a estabelecer um mecanismo capaz de processar inferéncias quanto a
linhagem dos processos executados em um dado experimento cientifico modelado compu-
tacionalmente.

Para finalizar esta secdo, vale mencionar que uma outra importante possibilidade de
ampliacdo da capacidade de processamento semantico do modelo OPM no dominio de
workflows cientificos refere-se ao arcabougo de anotagoes (Segao ) Nesse cenario,
tanto pode-se vislumbrar o emprego de anota¢des como um mecanismo para prover uma
maior interoperabilidade entre sistemas de proveniéncia distintos quanto para a ampliacao
do contetido seméantico referente a um dominio estudado.

Nessa tltima hipotese, extensoes ao arcabougo de anotagoes podem ser propostas para
permitir a formulacao de consultas semanticas ainda mais ricas e complexas aos dados
de proveniéncia modelados segundo o Open Provenance Model no contexto estudado.
E importante observar que a arquitetura do SciProv apresentada no presente trabalho
permite o processamento de inferéncias com base no arcabougo de anotagoes OPM. No

Capitulo 5 é apresentado um caso de uso especifico para o tratamento de anotacoes.

4.2 Implementacao da Arquitetura do SciProv

A implementacao da arquitetura do SciProv baseia-se no emprego de um conjunto de
tecnologias oriundas da Ciéncia da Computagdo onde a énfase reside no emprego de
software livre e de c6digo aberto.

Pode-se destacar o emprego das seguintes tecnologias no desenvolvimento da arquite-

tura do SciProv:

o Linguagem de Programacao chaﬁl.
» Sistema de Gerenciamento de Banco de Dados Relacional Apache Derbyg.

o Servidor web e de aplicacoes open source GlassF ishll.

! Java disponivel em http://www.sun.com/java,/
2 Apache Derby disponivel em http://db.apache.org/derby/
3GlassFish disponivel em https://glassfish.dev.java.net/
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o Ambiente de desenvolvimento integrado Netbeansg.

Concretamente, o SciProv consiste em um sistema baseado na web desenvolvido para
execucao a partir de qualquer navegador. Essa caracteristica é relevante no contexto da
arquitetura, que tem por objetivo processar informagoes em um ambiente colaborativo de
pesquisa porém distribuido e interconectado a partir de uma grade computacional.

A Figura apresenta a interface grafica da pagina inicial do SciProv visualizada a

partir do navegador web Morzilla Firefox no ambiente operacional Windows XP.

[BEIE

2) SciProv Controller - Mozilla Firefox

Arquivo Editer  Exibr  Hstérico Fayorlkos Ferramentas  Ajuda

T I C 2 G L] htpilocaihost:aosn/swEesz) 7 '| |F9-l' Googe )j\‘ 3 -

[ Mais visitados | 7] Primeiros passos 5] Oltimas noticiss
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| 7] sciProv Controller =]
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Computacional : - b
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SciProv: A Scientific Workflow Provenance System

SciProv implements an architecture for data provenance considering the domain of scientific experiments performed by computer simulation.
The ohjective of the model is to capture and manage information from collaborative research environments interconnected by a grid computing.
Furthermare, the model must operate independently of any technology that provides support for workflow execution
The proposed architecture is based on standard features such as OPM, web services and ontologies

Query to the Data Provenance

[ 5oL Query ][ Metadata (<ML/RDF) | [ SPARGL Query

Version 0.25a - 28 Sep 2010 - 09:35

Concluida

'3 Iniciar. TLLL ) B R ) 7y SWEPSZ - NetBeans 1. wiebh %) 5¢ antraller - ...

Figura 4.17: Pagina inicial do SciProv

4.2.1 Implementacao do Mecanismo de Instrumentalizacao

A implementacao do mecanismo de instrumentalizagdo do SciProv teve como premissa
o suporte a SGWICs relevantes no contexto de e-Science. Os SGW{Cs adotados para a
implementacao de protétipos e avaliacdo de resultados obtidos foram Kepler, Taverna e
Vistrails.

Para efeito de ilustragdo pode-se considerar um workflow cientifico conforme apresen-
tado na Figura , modelado no SGWFC Kepler. E importante observar que o workflow

analisado a partir desta se¢do é composto apenas dos componentes basicos necessarios ao

“Netbeans disponivel em http://netbeans.org/
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entendimento do mecanismo de instrumentalizacio e geracao do grafo de proveniéncia. O
capitulo 5 discute a aplicagao do SciProv em um conjunto de estudos de caso relacionados
a Bioinformatica.

No workflow apresentado na Figura , o componente denominado Add1ToListBlack
corresponde a artefato de software encapsulado na forma de um servigo web cujo objetivo
é receber uma lista de inteiros como parametro de entrada e disponibilizar uma outra lista
de inteiros como argumento de saida. O processamento do servigo web consiste unicamente
em adicionar uma unidade a cada elemento da lista de inteiros.

SDF Director

Integer List Add1TolListBlack

Figura 4.18: Workflow cientifico modelado no SGW{C Kepler

No contexto do SciProv, o processo de instrumentalizacao deve ser realizado manu-
almente a partir do proprio SGWIC utilizado pelo pesquisador ou cientista para a or-
questracao do workflow cientifico. Em um ambiente de pesquisa colaborativo pode-se
considerar que os experimentos modelados computacionalmente poderao ser acessados no
sentido de prover o mecanismo de instrumentalizacao necessario para a captura dos dados
de proveniéncia.

A Figura apresenta o processo de instrumentalizacao manual referente ao workflow
descrito na Figura .

A instrumentalizacao apresentada na Figura se da a partir da adaptacao manual
do componente AddiToListBlack conforme discutido na Segao . Como resultado
do processo de instrumentalizacao, é gerado um componente composto que abstrai do
usuario o mecanismo de coleta dos dados de proveniéncia incluido no workflow cientifico.
Como resultado, a apresentagao do workflow na interface grafica do SGWIC pode se
manter praticamente inalterada para o pesquisador. Deve-se mencionar que o conceito
de componente composto encontra-se disponivel em SGWI{Cs como Kepler, Taverna e

Vistrails.
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Figura 4.19: Instrumentalizacdo de componente de um workflow no SGW{C Kepler

Conforme apresentado na Figura , o servigo web responsavel pelo processo de
instrumentalizacao a partir do modelo proposto pelo SciProv é incluido quatro vezes no
componente composto, cujas instancias recebem os nomes de WasDerivedFrom, Process,
Artifactl e Artifact?.

Cada uma dessas instancias recebe dois argumentos de entrada, conforme estabelecido
na arquitetura do SciProv. O primeiro argumento, representado por uma cadeia de ca-
racteres, inclui um conjunto de informagoes a serem persistidas de acordo com o modelo
de proveniéncia OPM. Os dados sao separados por um delimitador padrao representado
pelo simbolo #.

Especificamente, as informagoes coletadas a partir do primeiro argumento do servigo

web de instrumentalizagdo sao as seguintes:

e Nome do workflow. No exemplo apresentado na Figura , WF representa uma
referéncia para Add1ToList 2.

o Identificador do né (Artefato, Processo ou Agente) a ser representado no grafo de
proveniéncia OPM.

o Identificador da descrigdo (account) a que se refere as informagdes de proveniéncia

coletadas pela instancia do servigo web instrumentalizador.
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o Identificador da aresta do grafo de proveniéncia (relagdo de dependéncia causal)
coletada pela instancia do servico web instrumentalizador.
o Identificador do n6 (Artefato, Processo ou Agente) do grafo de proveniéncia relaci-

onado através da dependéncia causal definida no item anterior.

O segundo argumento de entrada para o servigco web de instrumentalizagao tem por
objetivo capturar as informacoes de entrada ou de saida do componente original do work-
flow, dependendo da posi¢ao onde o componente de instrumentalizacao é inserido no fluxo
de dados.

Conforme mencionado, o workflow modelado no SGW{C Kepler apresentado na Figura
emprega o servico web de instrumentalizagao para coletar os dados de proveniéncia
quatro vezes. As instancias do componente de instrumentalizacao denominadas Process,
Artifactl e Artifact2 referem-se aos respectivos nés do grafo de proveniéncia OPM para
uma descri¢ao (account) chamada black.

As instancias do componente de instrumentalizacao referentes aos artefatos também
capturam as dependéncias causais do tipo used e was generated by entre os nos identifica-
dos no workflow. Por sua vez, a instancia do componente de instrumentalizacao referente
ao processo (Process) captura a dependéncia causal do tipo was controlled by entre este
no6 do grafo e o n6 da entidade agente.

A Figura apresenta o grafo de proveniéncia segundo o modelo OPM gerado pelo
SciProv para uma execucao especifica de um workflow conforme apresentado na Figura
, onde a lista de inteiros (2,6) é adicionado 1 a cada um dos elementos, gerando como

resultado a lista (3,7).

4.2.2 Regra de Completude Invdlida

Ainda a partir da Figura , a instancia do componente de instrumentalizacao deno-
minada WasDerivedFrom captura a dependéncia causal do tipo was derived from entre
os artefatos existentes no workflow. E importante observar que, segundo o modelo abs-
trato OPM, as dependéncias causais do tipo was derived from devem ser explicitamente
declaradas. Em outros termos, o OPM nao considera uma regra de completude valida a
assergao ilustrada na Figura .

Portanto, segundo o OPM, dado que o artefato A2 foi gerado pelo processo P1 e que

o processo P1 usou o artefato Al, a assercao que declara que o artefato A2 foi derivado
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. used
; @ was derived from

! was controlled by

add1

add1ToAll pl
L

"+ was generated by

a2
Figura 4.20: Grafo de Proveniéncia gerado no SciProv

do artefato A1l representa uma regra de completude invalida porque o modelo nao pode
garantir que existe uma dependéncia de dados entre A2 e A1 originada a partir da execugao
do processo P1.

Entretanto, conforme apresentado na Segao , o OPM contempla a possibilidade
de se construir perfis para promover especializagoes ao modelo padrao de forma a incorpo-
rar novos atributos semanticos ao grafo de proveniéncia. O objetivo consiste em fornecer

um suporte mais abrangente em dominios especificos como workflows cientificos [27].

used(R1)

Al }=< P1

wasGeneratedBy(R2)

wasDerivedFrom

Al )<

Figura 4.21: Regra de Completude invalida no OPM
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Assim, poderia argumentar-se que uma asser¢ao como a “regra de completude” pode
ser valida, considerando-se subclasses — em uma ontologia OWL — de entidades OPM
como artefatos e processos e de subpropriedades como was derived from em um perfil
especializado no contexto de e-Science.

Nesse contexto, a arquitetura do SciProv procura formular refinamentos para o T'Bozx
do OPM que representem o conhecimento no dominio de workflows cientificos e que podem
compor um perfil ao modelo. A implementacao apresentada nesse capitulo ilustra na Se¢ao

este importante recurso incorporado ao presente trabalho.

4.2.83 Instrumentalizacio em Dots Niveis de Detalhamento

Tomando-se como base o exemplo de workflow modelado no SGW{C Kepler apresentado
na Figura , o mecanismo de instrumentalizacao construido manualmente exibido na
Figura pode ser considerado como uma captura de proveniéncia de acordo com o
modelo OPM em um nivel de granularidade especifico, definido de acordo com os interesses

do pesquisador ou grupo de pesquisa envolvido com o experimento cientifico em estudo.

SDF Director
Componente composto
(acesso a descri¢ao black)
Integer List Add1ToListBlack

> 26 ) @ Display

Figura 4.22: Componente composto modelado no SGW{C Kepler

Conforme ¢é possivel observar a partir de cada uma das cadeias de caracteres que
representa o primeiro argumento de entrada para as instancias do servico web de ins-
trumentalizagao (Figura ), uma descri¢ao (account) denominada black é especificada
para os dados de proveniéncia coletados. Como consequéncia, todas os dados coletados a
partir dessa instrumentalizacdo referem-se a descricdo denominada black.

Caso o workflow cientifico seja instrumentalizado em mais de um nivel de granularidade
a partir de descrigoes distintas, o subgrafo referente a cada account é exibido em uma cor

diferente no grafo de proveniéncia gerado. Por uma questao de analogia, o subgrafo que
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SDF Director Componente composto
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Componente composto
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Arifact al
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Figura 4.23: Instrumentalizacao de componente composto — descri¢cao black

descreve a proveniéncia de dados — incluindo-se arestas e nés — da descri¢ao black é
exibido na cor preta (Figura )

A questao de maior relevancia relaciona-se a possibilidade de instrumentalizacao do
workflow em diversos niveis de refinamento. Nesse contexto, a partir do emprego de
componentes compostos do SGWFC Kepler — recurso também disponivel no Taverna e
Vistrails —, é possivel construir uma segunda descrigdo para o workflow instrumentali-
zado, conforme representado na Figura .

Nessa descricao, denominada red, ocorre um processo de instrumentalizagdo em um
nivel mais fino de granularidade. Por consequéncia, é possivel coletar e posteriormente
consultar os dados de proveniéncia em um grau de detalhamento maior em relagao a
descricao black.

Os dados coletados durante a execucao do workflow e associados a descricao red sao
representados na cor vermelha no grafo de proveniéncia gerado (Figura )

Pode-se observar que embora tanto a descricao black quanto a descricao red referem-se
a uma mesma execucao de um workflow cientifico, a semantica representada a partir do
grafo de proveniéncia apresenta diferenciagoes. Portanto, a partir da coleta de dados em

niveis diversos de granularidade é possivel proceder analises e consultas de proveniéncia
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. AR
'
'

Add1ToAll
A

Figura 4.24: Grafo de Proveniéncia OPM com descri¢oes distintas

distintas, de acordo com as particularidades dos estudos em andamento desenvolvidos

pelo pesquisador.
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4.2.4 Implementacao da Persisténcia Relacional

O SciProv emprega uma base de dados relacional para prover a persisténcia dos dados de
proveniéncia coletados. O protétipo construido utiliza especificamente o SGBDR Apache
DerbyE para o armazenamento dos dados de linhagem capturados segundo o modelo OPM.
O Apache Derby é¢ um banco de dados relacional escrito em Java e desenvolvido como um
projeto open source.

A Figura apresenta algumas tuplas da tabela Causal Dependency conforme im-

plementada em um prototipo construido durante a implementacao da arquitetura do

SciProv.

# \WORKFLOW _REF | CAUSAL_DEPEMDEMCY_ID EFFECT_REF = ROLE_VWALLE CALISE_REF ACCOUNT_REF | TIME_NOLATERTHAN TIME_MOEARLIERTHAN
1 Add1ToList_1 wastriggeredby p4 was triggered by p3 orange 2010-08-04 13:27:42.328 2010-08-04 13:27:42,328
z Add1Tolist_1 wastriggeredby p3 was triggered by p2 orange 2010-08-04 13:27:42,437 2010-08-04 13:27:42 437
3 Add1TaList_1 wasdetivedfrom az was derived from £l arange 2010-05-04 13:27:42.5 2010-08-04 13:27:42.5
4 Add1ToList_1 wasderivedfrom az was derived from a5 orange 2010-08-04 13:27:42.562 2010-08-04 13:27:42.562
5 Add1ToList_1 wasderivedfrom at was derived from a4 orange 2010-08-04 13:27:43.062 2010-08-04 13:27:43.062
6 Add1Tolist_1 wasderivedfrom a5 was derived from a3 orange 2010-08-04 13:27:43.125 2010-08-04 13:27:43.125
7 Add1ToList_1 wasderivedfrom a3 was derived from al orange 2010-08-04 13:27:43.187 2010-08-04 13:27:43.187
{3 Add1ToList_1 wasderivedfrom a4 was derived from al orange 2010-08-04 13:27:43.25 2010-08-04 13:27:43.25
9 Add1ToList_1 used p4 used a6 orange 2010-08-04 13:27:43.343 2010-08-04 13:27:43,343
10 Add1Tolist_1 used pd used a5 orange 2010-08-04 13:27:43.421 2010-08-04 13:27:43.421
11 Add1ToList_1 wasgeneratedby at was generated by p3 orange 2010-08-04 13:27:43.484 2010-08-04 13:27:43.454
1z Add1ToList_1 wasgeneratedby a5 was generated by p3 orange 2010-08-04 13:27:43.562 2010-08-04 13:27:43.562
13 Add1ToList_1 used p3 used a4 orange 2010-08-04 13:27:43.64 2010-08-04 13:27:43.64

Figura 4.26: Tuplas da tabela Causal _Dependency do SciProv

Note-se que o campo role_wvalue é preenchido com informacao idéntica ao campo cau-
sal__dependency id. Nesse exemplo, nao foi definido um papel especifico para cada aresta
do grafo de proveniéncia e, nesse caso, a informacao padrao persistida para o campo é o
tipo de dependéncia causal.

Pode-se observar também que, segundo o modelo OPM, as dependéncias causais que
aparecem nas tuplas apresentadas na Figura fazem referéncia a apenas uma obser-
vacao de tempo. Nesse caso, o prototipo implementado para o SciProv persiste a mesma
observagao do tempo nos campos Time_NoLaterThan e Time__NoFarlierThan.

Uma vez que as informagoes de proveniéncia coletadas sdo armazenadas em uma base
de dados relacional, a arquitetura do SciProv oferece uma interface com o usuério para a
consulta aos dados de linhagem a partir da linguagem padrao SQL (Figura )

A consulta apresentada na Figura tem por objetivo recuperar todas as depen-
déncias causais do tipo wasderivedBy que possuem o valor a2 para o campo effect ref

referente ao workflow nomeado Add1ToList_3. O resultado da consulta SQL a partir da

® Apache Derby disponivel em http://db.apache.org/derby/
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Mestrado em
Modelagem
Computacional

.

Query to the Data Provenance using SQL

select * from APP.CAUSAL DEPENDENCY

where CAUSAL DEPENDENCY ID = 'wasderivedfrom' and
_ EFFECT_REF = 'a2' and
SQL statement [ORKFLOW REF = '&ddiTolist 3';

Figura 4.27: Interface grafica do SciProv para consultas SQL

interface com o usudrio do SciProv ¢ apresentado na Figura .

Mestrado em
Maodelagem
Computacional

ik

Results of the Provenance Database Query

|WORKFLOW_REF|[CAUSAL_DEPENDENCY_ID|[EFFECT_REF|| ROLE_VALUE [CAUSE_REF|[ACCOUNT_REF|| TIME_NOLATERTHAN |[TIME_NOEARLIERTHAN|
[ AddiTolist3 |  wasdemediom [ a2  [|wasderivedffom| a6 | omngs [pO10-03-1215:07:21 921 [2010.08-12 15:07:21 921
| AddiTolist 3 | wasderiveditom a2 |wasdervedfom| a6 || omnge || 20100812 16:07:220 || 20100812 16:07:220 |
| Add1Tolist 3 | wasderivedrom || a2 [was derived from al | black || 2010-08-12 16:07:24.14 || 2010-08-12 16:07:24.14 |

[ Home FPage H SOL Query ]

Figura 4.28: Resultado da consulta SQL na interface com o usuario do SciProv

4.2.5 Implementacao do Grafo de Proveniéncia

Com o objetivo de facilitar a adogao e implementagao do modelo abstrato OPM, o projeto
Open Provenance Model preconiza o emprego de um conjunto de APIs e bibliotecas,
middleware e guias de estilo segmentados em camadas que se inter-relacionam com o

nicleo do modelo (ver Figura @)

o Tutoriais e exemplos de aplicacao.
e Esquemas XML e RDF e ontologia OWL-DL do modelo OPM.
o HEspecificagao 1.1 do modelo OPM.
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o “Caixa de Ferramentas” Toolbox com aplicagoes de linha de comando e APIs de

classes Java para a manipulacdo de grafos de proveniéncia OPM.

E importante observar que a implementacao do SciProv utiliza de forma abrangente as
diretrizes promovidas pelo projeto Open Provenance Model. Esta caracteristica constitui
um dos aspectos relevantes no contexto do presente trabalho. Esta abordagem tem por
objetivo manter o desenvolvimento da arquitetura aderente as especificagcoes do modelo
OPM. Além disso, o emprego de classes Java, esquemas em linguagem de descrigao XML
e XML/RDF e ontologias em formato OWL encontram-se em consonancia com a diretriz
do trabalho no que concerne a utilizacao de solugoes baseadas em software livre e em
padroes endossados e recomendados pelo W3C.

No contexto da arquitetura do SciProv, um dos objetivos da camada de geracao e
visualizagao do grafo de proveniéncia (Provenance Graph Generation and Visualization
Layer na Figura @) consiste em processar os dados de um determinado workflow cientifico
persistidos na base de dados relacional e produzir uma representacao em memoria aderente
ao modelo de proveniéncia OPM.

Na implementacgao da arquitetura torna-se necessario que o usuario selecione a partir
da interface web do SciProv o nome e nimero da execucao que identificam o workflow

cujos dados de proveniéncia persistidos deverao ser modelados em memoria, conforme

apresentado na Figura .

Mesirado em
Maodelagem
Computacional

il

OPM XML File

Select Workflow/Execution:

Add] To

|Add1 ToList_3

|Add TolList 1

Figura 4.29: Interface com o usuario para selecao do workflow a ser representado na
memoria

O SciProv emprega a implementacao do modelo OPM no middleware de conteido se-

mantico TupeloH para construir uma representacao em meméria do grafo de proveniéncia.

50OPM em Tupelo disponivel em http://tupeloproject.ncsa.uiuc.edu/node/2
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O objetivo do middleware Tupelo é promover a interoperabilidade ao implementar um
sistema de gerenciamento de dados e metadados baseado em tecnologia web seméantica e
idéias de Content Management Systems (CMS). Usando essa abstragao, Tupelo fornece
APIs para leitura, escrita, e consulta a dados e metadados a partir de diversos sistemas de
armazenamento e protocolos existentes, incluindo sistemas de arquivos, bancos de dados
relacionais e semiestruturados. Tupelo fornece ainda uma série de APIs e bibliotecas, de
forma que aplicagoes Java possam utilizar os recursos do middleware [61].

Tupelo baseia-se em uma abstracao denominada “contexto”, que representa uma es-
pécie de visao semdntica dos recursos manipulados pelo middleware [61]. A partir de
um contexto é possivel criar instancias de classes Java para as diversas entidades OPM
persistidas na base relacional — artefatos, processos, agentes, dependéncias causais, etc.
— e construir um grafo que represente os relacionamentos de dependéncia existentes.
Como resultado desse processo, obtém-se uma representacao em memoria para o grafo de

proveniéncia.

4.2.6 Serializagdo em Formatos XML e DOT

A partir da implementagao de um contexto do Tupelo que modela o grafo de proveniéncia
OPM em memoria, é possivel promover a vinculacdo em formato XML. Para que esse
processo seja possivel, a representacao do modelo OPM no middleware inclui o esquema
XML que contém os espacos de nomes utilizados na serializacao.

A Figura apresenta um exemplo de arquivo em formato XML obtido como re-
sultado do processo de serializacdo do grafo de proveniéncia gerado em memoria pelo
SciProv. O mecanismo de vinculagdo emprega a implementacao disponivel no Tupelo
referente a versao 1.1 do modelo OPM.

A partir da representacao em formato XML do grafo de proveniéncia OPM, o SciProv
permite implementar a serializacio em formato DOT [57]. No contexto do SciProv, o
grafo de proveniéncia OPM serializado em XML conforme apresentado na Figura ,
apods convertido no formato da linguagem DOT, gera a representacao grafica em formato
Portable Document File (PDF) exibida na Figura .

Cabe observar que o SciProv oferece o recurso de exibicao tanto do arquivo XML
serializado quanto da visualizacao grafica do grafo de proveniéncia a partir da interface

Ccom O usuario.
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< » B grafo.xml5 # [F <opm:opmGraph xmins:opm="http://openprovenance.org/model/vl.La" xmins:xsi="htt =, "5 C, #, @
<?xml version="1.0" encoding="UTF-8" standalone="yes"?>
<opm:opmGraph xmlns:opm="http://openprovenance.org/model/v1.1.a"
xmlns:xsi="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema-instance"
xmlns:xsd="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema"
xmlns="http://example. com/">
<opm:accounts>
<opm:account id="orange'/>
<opm:account id="black"/=>
<opm:overlaps>
<opm:account ref="orange"/>
<opm:account ref="black"/>
</opm:overlaps>
</opm:accounts>
<opm:processes>
<opm:process id="p3">
<opm:account ref="orange"/>
<opm: label value="Add1"/>
</opm:process>

= <opm:process id="p4">=</opm:process=
A <opm:process id="p2">z=</opm:process>
i <opm:process id="pl">..</opm:process>

</opm:processes>
<opm:artifacts>
<opm:artifact id="ab"=>
<opm:account ref="orange"/>
<opm: label value="1"/>
</opm:artifact>
<opm:artifact id="a5">=</opm:artifact>
<opm:artifact id="a4">s=</opm:artifact>
<opm:artifact id="a3">==</opm:artifact>
<opm:artifact id="a2">=</opm:artifact>
<opm:artifact id="al">m=</opm:artifact>
<opm:artifact id="a2">=</opm:artifact>
<opm:artifact id="al">=</opm:artifact>
</opm:artifacts>
<opm:agents>=</opm:agents>
<opm: causalDependencies>=</opm:causalDependencies>
</opm:opmGraph>

Y v ¥V ¥ vV Yw

v v

Figura 4.30: Serializacao em formato XML do grafo de proveniéncia OPM

4.2.7 Serializagcdo em Formato RDF

O SciProv utiliza a representagdo em memoria do grafo de proveniéncia para promover a
serializagdo em RDF. Para processar a vinculacdo, a arquitetura emprega a infraestrutura
disponibilizada a partir do middleware Tupelo.

Conforme apresentado na Se¢ao (Figura ), a representacao do conhecimento
a partir de uma ontologia descrita em formato OWL-DL baseia-se na Logica de Descrigao
cujos componentes sao referenciados como T'Box e ABox. Nesse contexto, a arquitetura do
SciProv emprega o TBox do modelo OPM proposto pelo projeto Open Provenance Model.
A Figura apresenta o componente T'Boz da ontologia do modelo OPM especificada
em OWL-DL.

Tupelo emprega o conceito de Identificador Uniforme de Recursos (do inglés Uniform
Resource Identifier — URI) para a identificagao global dos metadados e seméantica explicita

de modo que as informacgoes criadas e gerenciadas através do middleware possam ser
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Figura 4.31: Representagao visual do grafo de proveniéncia OPM

exportadas e utilizadas por aplicagoes baseadas em RDF, como é o caso do SciProwv.
Pode-se observar na Figura as referéncias as URIs definidas no contexto do Tupelo
para os metadados definidos segundo a ontologia do modelo OPM.

E importante observar que a implementacio do modelo OPM no contexto do mid-
dleware Tupelo emprega a infraestrutura fornecida pelo Sesame, um arcabougo de cédigo
aberto no contexto da web semantica para armazenamento, inferéncia e consulta a meta-
dados em RDF [62]. Em outros termos, Tupelo emprega APIs do arcabougo Sesame para
prover a serializacao em formato RDF do grafo de proveniéncia. O arquivo gerado pode
ser interpretado como o componente ABox no contexto da representagdo semantica em

OWL-DL das informagcdes de linhagem coletadas.
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<?xml version="1.0"7>
<rdf:RDF
xmlns:xsp="http://www.owl-ontologies.com/2005/08/07 /xsp.owl#"
xmlns:swrlb="http://www.w3.0rg/2003/11/swrlb#"
xmlns:swrl="http://www.w3.0rg/2003/11/swr1#"
xmlns:protege="http://protege.stanford.edu/plugins/owl/protege#"
xmlns:rdf="http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax—ns#"
xmlns:xsd="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#"
xmlns:opm="http://www.ipaw.info/2007/opm#"
xmlns:rdfs="http://www.w3.0rq/2000/01/ rdf-schema#"
xmlns:owl="http://www.w3.0rg/2002/07/owl#"
xml:base="http://www. ipaw.info/2007/opm">
<owl:0Ontology rdf:about=""/>

<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class
<owl:Class

rdf:ID="0pmEntity"/>
rdf:ID="Node'">=</owl:Class>
rdf:ID="Controlled">=</owl:Class>
rdf:ID="Used">=</owl:Class>
rdf:ID="Account">=</owl:Class>
rdf:ID="TimeInterval'>=</owl:Class>
rdf:ID="Generated">=—=</owl:Class>
rdf:about="#Event">=</owl:Class>
rdf:ID="Triggered">=</owl:Class>
rdf:ID="Derived">=</owl:Class>
rdf:ID="Agent">=</owl:Class>
rdf:ID="Artifact">=</owl:Class>
rdf:ID="Role">=</owl:Class>

rdf:ID="Process">=</owl:Class>

<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty
<owl:0bjectProperty

rdf:ID="eventRole'">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="controlledStartTime">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="usedArtifact">w==</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="derivedFromArtifact">=</owl:0bjectProperty=
rdf:ID="usedTime">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="controlledAccount">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="triggeredTime">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="controlledProcess">=</owl:0bjectProperty=
rdf:ID="generatedRole">==</owl:0bjectProperty=>
rdf:about="#eventAccount">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="usedAccount">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="triggeredByProcess">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="derivedArtifact">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="usedRole">=</owl:0bjectProperty>
rdf:about="#eventArtifact">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="usedByProcess">==</owl:0bjectProperty=
rdf:ID="derivedTime">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="controlledTerminateTime">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="generatedByProcess">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="triggeredProcess">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="derivedAccount">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="controlledByAgent">=</owl:0bjectProperty>
rdf:about="#eventProcess">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="generatedTime">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="triggeredAccount">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="controlledRole">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="generatedAccount">=</owl:0bjectProperty>
rdf:ID="generatedArtifact">=</owl:0bjectProperty>
rdf:about="#eventTime">=</owl:0bjectProperty=

<owl:DatatypeProperty rdf:ID="nolLater">=</owl:DatatypeProperty=>
<owl:DatatypeProperty rdf:ID="name">=</owl:DatatypeProperty>

<owl:DatatypeProperty rdf:ID="noEarlier">=</owl:DatatypeProperty>
</rdf:RDF>

Figura 4.32: TBox do modelo OPM em OWL-DL
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< | » B grafordf:s 3 [ <rdf:RDF xmins:rdf="http://www.w3.crg/1999/02 /22 -rdf-syntax-ns#" xmins:a="http:/ /www.ipaw.info/2007 /opm#" xmins:b="http:/ fopenprovenance.org/property/* xmins:rdfs="http:/ ) — .~ C.
<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"7>
<rdf:RDF xmlns:rdf="http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#"
xmlns:a="http://www. ipaw,info/2007/opm#"
xmlns:b="http://openprovenance.org/property/"
xmlns:rdfs="http://www.w3.0rq/2000/01/rdf-schema#">
¥ <a:iAccount rdf:about="id:_null">=</a:Account>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:086bc990c6572936f31f74c1fbb548d067633594">
<ateventAccount rdf:resource="id:orange" />
<aiusedArtifact rdf:resource="id:a4"/>
<a:usedByProcess rdf:resource="id:p3"/>
<aiusedRole>
<a:Role rdf:about="tag:tupeloproject.org,20@06:36504f@acc48ce3f8e5facl15a8512277072832b2" >
<rdfs: label>used</rdfs:label>
</a:Role>
</atusedRole>
<rdfs:label>used</rdfs: label>
</a:Used>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:18008357e6f4579b76@ed3bbfRe697f5aeb72caa">=</a:Used>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:1a464225d22654f12caffalc@d73d@e31cbb@4a8">--</a:Used>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:28e7ec2c632da69321fb26350d0584e848d50929">==</a:Used>
<a:Derived rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:32302d246cd85e9061126bc23818789%9e3df705de">-:</a:Derived>
<a:Derived rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:36890c14adbl67fb8253b3e7c62d9e5603c67dae" >==</a:Derived>
<a:Generated rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:41b5b404b682758ed296c019f2d2b23ce7e9f8ce" >=</a:Generated>
<a:Generated rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:4281c@ba7fa3fde916ba7fc854674ccb8c2bb355">:=</a:Generated>
<a:Controlled rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:58ac31d@53612850ac@af71d70bcc662bebc4led" >=</a:Controlled>
<a:Derived rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:64ba3e4bd012d91b319d1145e8d90633455cf4ec">=</a:Derived>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:6fbfb8dle66335f6f4fecaf2c03495060efafs58f" " >=</a:Used>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:7cc32a2a5b7dc7d6a993305569fc@e8d@f3eab2c">-=</a:Used>
<a:Derived rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:7f7685b5246c64ec1417a29b9149b4fbl34a3ca8">=</a:Derived>
<a:Controlled rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:8044effb37e84c17fbc58bf221518309e909bafd">=</a:Controlled>
<a:Generated rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:82ecd41d8a7c42cb49faffae36b8033d179ced97">:=</a:Generated>
<a:Generated rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:83ec25c3be6b@bealdlb583ae8ebbe3bB0307 27" >==</a:Generated>
<a:Derived rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:89d0ba89@8f5ddle7fad18033c3f400707e67856">--</a:Derived>
<a:Generated rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:9e2bfcafddb®4503abd3a@a9d04987c5eadc96fc" >=</a:Generated>
<a:Derived rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:9f619d1eb583e0772c80a70d10cdc8135d8a7410@">-.</a:Derived>
<a:Generated rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:bf720447700a53449666e8323398dc6133075db3">==</a:Generated>
<a:Derived rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:db7615b63e58ac6f6f47e9229ea5cbcafbfO@3ff"></a:Derived>
</rdf:RDF>

¥ ¥ ¥ Y Y Y Y Y Y Y Y YYVY VYV VY

Figura 4.33: Grafo de proveniéncia OPM serializado em RDF /XML

Concluindo, a camada de geracao do grafo de proveniéncia do SciProv utiliza a in-
fraestrutura promovida pelo projeto Open Provenance Model — Tupelo, Sesame, T'Box
OPM — para construir uma representagao em sintaxe RDF /XML serializada a partir do
grafo de proveniéncia implementado em memoria. A Figura apresenta a saida em
RDF /XML correspondente ao grafo de proveniéncia OPM cuja representagao visual em
PDF ¢é exiba na Figura .

Cabe observar que a arquitetura do SciProv oferece o recurso de exibigao do grafo de

proveniéncia OPM serializado em RDF /XML a partir da interface com o usudrio.

4.2.8 Implementacao da Consulta ao Grafo de Proveniéncia

Conforme apresentado na Secao , o projeto Open Provenance Model promove a uti-
lizacao da infraestrutura disponivel no middleware Tupelo para a serializacao do grafo
de proveniéncia. Coerente com esta diretriz do modelo OPM, a arquitetura do SciProv
emprega tal mecanismo de vinculacao.

Entretanto, o SciProv nao utiliza a infraestrutura do arcabouco Sesame para prover

uma camada de consulta ao grafo de proveniéncia em SPARQL. O Sesame — até a versao



115

2.3 — nao da suporte a inferéncias a partir de OWL-DL e, portanto, nao oferece recursos
para a composicao de consultas com base em uma seméantica rica e complexa além do que
¢é possivel com RDF e mesmo com OWL- Lite.

Além disso, Sesame utiliza como linguagem de consulta padrao a Sesame RDF Query
Language (SeRQL), que embora seja muito similar a SPARQL, possui sintaxe diversa.

Nesse cenario, o desenvolvimento do presente trabalho emprega o arcabouco Jena para
prover o suporte a consultas na linguagem padrao SPARQL. Jena consiste em um projeto
de cbédigo livre que oferece um ambiente baseado em APIs Java para a construgao de
aplicagoes web semanticas com suporte a RDF, RDFs, OWL e a linguagem de consulta
SPARQL [63].

Jena incorpora também uma maquina de inferéncia, porém com poder de expressi-
vidade limitado, capaz de processar apenas até OWL Lite. Entretanto, Jena permite
a composicao de consultas semanticas a partir de maquinas de inferéncias externas que
podem ser referenciadas pelo arcabougo.

Considerando-se que a proposta para o desenvolvimento da arquitetura do SciProv
norteia-se pelo emprego de tecnologias web semanticas relevantes e atuais, a arquitetura
implementada utiliza a maquina de inferéncia do arcabougo Pellet [64], que prové suporte
para perfis até em OWL 2 — incluindo OWL 2 EL na versao 2.2.2.

A possibilidade de processar inferéncias desde OWL-DL até OWL 2 EL através do
reasoner Pellet confere ao SciProv um alto poder de expressividade em consultas SPARQL

ao grafo de proveniéncia modelado a partir de tecnologias web seméantica.

4.2.9 Consulta Semantica no SciProv

No contexto da arquitetura do SciProv, a consulta SPARQL apresentada na Figura
pode apresentar resultados distintos dependendo tanto da especificagao da ontologia que
modela o conhecimento sobre o dominio estudado quanto da ontologia que representa o
modelo OPM. Além disso, o resultado também ¢é sensivel ao poder de expressividade da
maquina de inferéncia utilizada para o processamento de consultas aos metadados, por
exemplo, uma maquina de inferéncia capaz de processar ontologias em OWL-DL é capaz
de processar consultas semanticas mais expressivas do que outra em OWL Lite.

A Figura exibe uma consulta SPARQL ao grafo de proveniéncia cuja represen-

tagao visual foi apresentada anteriormente na Figura . No contexto desse exemplo e
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considerando-se a ontologia do modelo OPM conforme proposto pelo projeto Open Pro-

venance Model, o resultado da consulta seméantica exibido a partir da interface com

usudrio do SciProv é mostrada na Figura .

O

Mestrado em
Modelagem
Computacional

.

Sparql query to Add1ToList_2 Graph

Cilery Description |Data detivation of the arifact labeled as "18 30Y

Spargl Queny.

SELECT DISTINCT ?fromirtifact ?fromValue ?tolArtifact ?toValues
WHERE { ?= a:derivedlrtifact <id:ag> .

7z arderivedFromirtifact ?fromirtifact .

72 aiderivedirtifact ?tolrtifact .

73 aieventiocount <id:orange> .

FILTER regex(str (?fromirtifact), "id:a™)

FILTER regex(str(?tolrtifact), "id:a"™)

COPTIONAL { ?fromirtifact rdfs:label ?fromValue .

?tolArtifact rdfs:lsbel ?toValue }

i
CORDER BY ?fromirtifact ¥toValue

Figura 4.34: Interface com o usuario do SciProv para consulta em SPARQL

Pode-se observar que esse resultado estd coerente com o grafo de proveniéncia OPM

da Figura , onde o no representado pelo artefato cujo rétulo é “18 29”7 possui ares-

tas do tipo wasDerivedFrom com os nés rotulados como “18” e “30”. Cabe observar que

esta relacao de dependéncia causal deve ser explicitamente declarada no processo de ins-

trumentalizagdo do workflow cientifico modelado uma vez que configura uma regra de

completude invalida segundo a ontologia do padrao OPM (vide )

Mestrado em
Modelagem
Computacional

o

Data derivation of the artifact labeled as "18 30"

fromArtifact fromValue [toArtifact toValue|

[ ida5 || 18 | iga2 | 1830
ideb || 30 | ida2 | 1830 ]

Figura 4.35: Resultado da consulta SPARQL ao grafo de proveniéncia em RDF
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4.2.10 Consulta Semantica com Perfil Adaptado do modelo
OPM

O OPM prevé a possibilidade de construgao de especializagdes a serem incorporadas ao
modelo na forma de perfis, conforme abordado na Secao . Esta caracteristica do
projeto OPM constitui um dos aspectos mais importantes contemplados na arquitetura
do SciProv. O emprego de um perfil especializado tem por objetivo obter resultados mais
abrangentes em buscas semanticas aos dados de proveniéncia coletados no dominio de
workflows cientificos.

No exemplo de workflow cientifico modelado conforme apresentado e instrumentali-
zado para a coleta dos metadados de proveniéncia na Segao (ver Figura ) é
empregada uma especializacao ao modelo OPM no contexto de workflows cientificos que
define relacionamentos adicionais a ontologia proposta pelo projeto Open Provenance Mo-
del. O Apéndice @ contém a ontologia do modelo OPM especializada para o dominio de
workflows cientificos definida no presente trabalho.

A Figura apresenta um aspecto de um perfil OPM no dominio de workflows ci-
entificos. Conforme discutido previamente na Secao , que declara as propriedades
denominadas derivedArtifact e derivedFromArtifact como sendo propriedades inversas e
transitivas. Isso implica dizer que em uma abordagem de proveniéncia em um contexto
de workflows cientificos, estas propriedades configuradas como inversas e transitivas esta-
belecem um relacionamento de dependéncia causal do tipo was derived from ao longo do
processo de transformacao de um dado desde a sua origem até o resultado final.

O conteido semantico especializado conforme apresentado na Figura permite
que novas relacoes de dependéncia causal do tipo wasDerivedFrom possam ser inferidas
a partir de maquinas de inferéncia com capacidade de processamento de ontologias em
OWL-DL com suporte a propriedades inversas do tipo objeto (object properties) — como
o Pellet, utilizado na implementacao da arquitetura do SciProv.

O resultado apresentado na Figura corrobora os objetivos propostos ao se incor-
porar a camada de perfis do modelo OPM uma especializacdo no dominio de workflows
cientificos. Como pode ser observado, a arquitetura do SciProv é capaz de processar o
conteudo semantico acrescentado ao modelo e como resultado, apresentar um grafo de
proveniéncia OPM que exibe tanto as relacoes de dependéncia causal do tipo wasDeri-

vedFrom declaradas explicitamente a partir do workflowinstrumentalizado (Figura )
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Figura 4.36: Aspecto da especializagao da ontologia do modelo OPM

quanto inferidas a partir da especializacao do modelo OPM proposta no presente trabalho
(Figura )

Neste novo cendrio, a partir de um perfil especializado para o modelo OPM no dominio
de workflows cientificos, a arquitetura do SciProv é capaz de processar as inferéncias do
tipo wasDerivedFrom e apresentar o resultado da consulta SPARQL conforme exibido
anteriormente na Figura com todas as possibilidades visualizadas na Figura . A

interface com o usuario do SciProv com os resultados inferidos pode ser visto na Figura

'
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was derived from (black account)

was
derived from

--"‘""“"--..-... (inferred)
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was
derived from
) ___.--"' Was (red account)
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was
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Figura 4.37: Relagdes de Dependéncia Inferidas no Grafo de Proveniéncia

Mestrado em
Modelagem
Computacional

o

Data derivation of the artifact labeled as "18 30"

[fromArtifact fromValue[toArtifacttoValue|

| idal | 1729 | ida3 | 17
ida 17 20 idas || 18
idal 1729 || idaz || 1830
idal | 1729 idad 29
ital 17 29 idab 30 |
ida3 i idad 18
idal 17 || idaZ || 1830
idad 29 | idaz || 1830

| ided || 29 | idas || 30
idas 18 ida? || 1830
ida6 || 30 || ida2 [ 1830

Figura 4.38: Interface com o usuario do SciProv com resultados inferidos
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5 ESTUDOS DE CASO

Este Capitulo apresenta um conjunto de estudos de caso cujo objetivo principal consiste
em avaliar a adequabilidade da arquitetura proposta a coleta e geréncia da provenién-
cia de dados e processos no contexto de experimentos cientificos processados através de
simulagoes em ambientes de pesquisa colaborativa, dispersos geograficamente e interco-
nectados através de uma grade computacional. Além disso, o conjunto de estudos de caso
sao utilizados no sentido de avaliar o desempenho da execucao dos workflows cientificos
instrumentalizados para a captura da proveniéncia segundo o modelo OPM.

O processo de concepcao, execucao e avaliagao do conjunto de estudos de casos pro-
postos neste trabalho procurou seguir os principios descritos por Kitchenhan et al. [65],
segundo os quais um bom estudo de caso pode prover informacao suficiente para aju-
dar a julgar se uma metodologia especifica podera trazer beneficios em um determinado
contexto.

Ainda segundo Kitchenhan et al. [65], trés etapas distintas devem constar na elabo-

racao de um estudo de caso:

« Planejamento, que consiste na defini¢do do estudo de caso, identificando-se os obje-
tivos a serem alcancados, de acordo com a situacao que se deseja experimentar.

o Monitoramento, que refere-se ao acompanhamento da execucao das etapas do es-
tudo de caso, registrando-se o tempo de duracao, as dificuldades encontradas e os
resultados obtidos.

o Avaliacao dos resultados, que consiste na descricao dos resultados gerais obtidos no

estudo de caso, com base nos dados obtidos na etapa de monitoramento.

O conjunto de estudos de casos discutidos neste Capitulo foram executados em um
computador configurado com processador AMD Turion 64 X2 Mobile Technology TL-
50 1.60 GHz cache 2x256kB, meméria RAM 3 GB DDR2 533/667 MHz, chipset AMD
M690, memoria de video compartilhada, disco rigido de 80 GB SATA 5400 rpm e sistema
operacional Microsoft Windows XP Professional versao 2002 com service pack 3.

J& considerando-se a etapa de planejamento [65], foram empregados para a consecugao
dos objetivos propostos neste Capitulo, os recursos disponiveis na infraestrutura compu-

tacional e nas bases de dados do Banco de Dados de DNA do Japao (DDBJ). O trabalho
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do DDBJ consiste em prover e gerir um repositério de dados e processos a comunidade

cientifica mundial na area de Bioinformatica.

5.1 Banco de Dados de DNA do Japao

O Banco de Dados de DNA do Japao (DNA Data Bank of Japan)ﬁl encontra-se localizado
no Instituto Nacional de Genética (NIG — National Institute of Genetics) daquele pais e
estd incluido como membro do consércio internacional de pesquisa cientifica colaborativa
na area de sequenciamento genético de nucleotideos denominado (INSDC — International
Nucleotide Sequence Database Collaboration) [66].

Além disso, ainda em um contexto de pesquisa cientifica colaborativa em um ambiente
distribuido, o DDBJ promove o intercambio dos dados disponiveis com o Laboratoério de
Biologia Molecular Europeu (EMBL — Furopean Molecular Biology Laboratory) e com o
GenBank norte-americano, localizado no Centro Nacional de Informagao em Biotecnologia
(National Center for Biotechnology Information).

O DDBJ possui um comité consultivo internacional composto por nove membros entre
cientistas japoneses, europeus e norte-americanos. Ha também um comité de colabora-
¢ao que presta consultoria em diversas questoes técnicas relacionadas com a cooperacao
cientifica em nivel internacional.

Juntamente com o EMBL e o GenBank, a funcdo do DDBJ consiste em coletar as
informagoes de sequéncias nucleotidicas obtidas experimentalmente e manter um reposi-
tério de dados interoperavel construido de acordo com o padrao adotado pelas entidades
envolvidas. As informagoes incluem referéncias de natureza biolégica sobre os dados co-
letados das pesquisas desenvolvidas, como a origem de organismos estudados, funcao do
gene e outras propriedades do sequenciamento genético.

Especificamente, os estudos de caso implementados no presente trabalho utilizam a
interface denominada Web API for Biology (VVABI)E do DDBJ que retine especificacoes
de servicos web SOAP e REST, tutoriais, ferramentas de pesquisa e modelos de workflows

construidos a partir da infraestrutura disponibilizada.

'DDBJ disponivel em http://www.ddbj.nig.ac.jp/index-e.html
2WABI disponivel em http://xml.nig.ac.jp/index.html
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5.1.1 Servico GetEntry do DDBJ

Para efeito de composicao de workflows cientificos necessarios a configuragao de estudos
de casos optou-se por um servigo web denominado GetEntry, que permite configurar uma
busca abrangente na base de dados DDBJ e retornar informagoes especificas de acordo
com os parametros de pesquisa formulados. GetEntry possui 45 métodos distintos (em
dezembro/2010) que permitem a composicao de buscas ao repositério DDBJ.

Vale mencionar que nao cabe formular no contexto do presente trabalho uma justifi-
cativa com base em requisitos de um dominio especifico da Ciéncia para a escolha de uma
base de dados e de um repositorio de servigos web em particular. A arquitetura do SciProv
tem por objetivo prover um mecanismo de coleta e geréncia dos dados de proveniéncia
independente do dominio do experimento cientifico, do conjunto de dados originalmente
acessados e gerados e dos servicos web invocados durante o processo de execucao dos
workflows cientificos.

Nesse contexto, deve-se mencionar que a escolha da infraestrutura computacional dis-
ponibilizada pelo Banco de Dados de DNA do Japao para a elaboragao dos estudos de
casos apresentados relaciona-se as caracteristicas associadas a pesquisa colaborativa, pro-
cessamento de workflows em ambiente remoto e distribuido e a invocagao de servigos
web.

O método getDDBJEntry do servigo GetEntry retorna um amplo conjunto de infor-
macoes relacionadas ao sequenciamento de um organismo especifico, incluindo-se especifi-
cagoes técnicas do campo da Genética além de dados adicionais que descrevem o trabalho
de pesquisa desenvolvido, dados dos cientistas envolvidos e publicagoes relacionadas.

Ainda na etapa de planejamento, [65] a Figura lS:l] exibe uma representagao abstrata
do workflow cientifico utilizado para a orquestracao dos estudos de caso. As segoes se-
guintes detalham a implementacao desse modelo a partir dos SGW{Cs Kepler e Taverna
em casos de uso que procuram avaliar a adequabilidade do SciProv no que concerne a
coleta e ao tratamento dos metadados de proveniéncia no contexto de experimentos cien-
tificos processados através de simulagoes em ambientes de pesquisa colaborativa dispersos
geograficamente e interconectados através de uma grade computacional.

Conforme apresentado na Figura El], inicialmente sao definidos os parametros referen-
tes ao servigo web a ser executado (URL do DDBJ, servico web a ser invocado, método

utilizado e codigo de acesso a um determinado organismo). Com base nos parametros
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Figura 5.1: Representacao abstrata do workflow cientifico

informados, o servico web GetEntry do DDBJ é executado remotamente e retornado um
conjunto de dados sobre o organismo especificado. Em uma etapa seguinte, os dados
obtidos sdo processados localmente, ou seja, no mesmo né computacional onde o work-
flow cientifico é instanciado, com o objetivo de extrair-se dois grupos de informagoes. O
primeiro grupo extraido deve conter o registro de cabegcalho do organismo recuperado,
incluindo-se a versao do sequenciamento genético disponivel na base de dados do DDBJ,
o nome cientifico e a classificacao bioldgica. O segundo grupo deve conter o detalhamento
do sequenciamento genético. Por fim, apds a extracao das informagoes requeridas, os

dados obtidos sao exibidos ao usuario.
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5.1.2 FEstudo de Caso com o SGWfC Kepler

O primeiro estudo de caso especificado emprega o SGW{C Kepler para compor um work-
flow cientifico simplificado que acessa a base de dados do DDBJ através da invocacao
do servigo web GetEntry. As informacoes pesquisadas referem-se a um determinado or-
ganismo cujos dados do sequenciamento genético encontram-se disponiveis para busca.
Em seguida, o workflow deve ainda extrair dos dados retornados do DDBJ dois conjuntos
distintos de informacoes que foram denominados Header e Gene Sequence. Para efeito de
ilustracao, a Figura @ e a Figura @ apresentam, respectivamente, os dados de saida a
serem gerados pelo workflow modelado no Kepler para Header e Gene Sequence referentes

ao organismo Synechococcus elongatus PCC 7942.

LOCTS AROOO100 2992 bp DA linear BCT 15-MAY-2009

DEFINITICN Synechococcus elongatus PCC 7942 genes for intrinsic membrane
protein, mwmalK-like protein, cyanase, complete cds.

ACCESZTION AREOOO100

VERSTON AROOO100.1
KEEYWORDS
SOURCE SJynechococcus elongatus PCC 7942

ORGANIZM Svynechococcus elongatus PCC 7942
Bacteria; Cvyanobacteria; Chroococcales; 3ynechocoocus.

Figura 5.2: Informacoes de cabecalho de Synechococcus elongatus

Como observagao, o sequenciamento genético do organismo Synechococcus elongatus,
conforme retornado pelo servico web GetEntry, é constituido de 2992 genes. A Figura @
apresenta apenas a parte inicial dos dados processados.

A Figura @ apresenta o workflow cientifico modelado no SGWT{C Kepler para busca,
recuperagao e tratamento dos dados de sequenciamento genético do organismo Synecho-
coccus elongatus a partir dos dados disponiveis no DDBJ.

O componente DDBJ Service encapsula uma invoca¢do ao servigo web GetEntry e
passa como parametro de entrada o codigo de acesso AB000100, referente ao organismo
Synechococcus elongatus. Ainda na Figura @, vale observar que os componentes com-
postos denominados FExtract Reader e Extract Gene Sequence sao responsaveis, respec-
tivamente, pela extracao das informagoes apresentadas anteriormente nas Figuras @ e
b.d.

O resultado do processo de instrumentalizacao do workflow cientifico modelado no

Kepler é apresentado na Figura @ O objetivo da instrumentalizacdo implementada
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Figura 5.3: Sequenciamento genético de Synechococcus elongatus (parte inicial)

Service Site URL

@ WF: DDBJ 1c

® Accession: ABO0D100

® Show Details: false

;} http:/xml.nig.ac.jplrest/invoke

> getDDBJENtry

Accession

§ Shccossion

servikasislR
paraminpuron DD B

Condition

£ Showbetais N

SDF Director

Extract Header

Extract Gene Sequence

Display Details

Display Header

Gene Sequence

Figura 5.4: Workflow para sequenciamento genético no Kepler

consiste em capturar explicitamente todas as entidades e dependéncias de causalidade

observadas no workflow segundo o modelo abstrato OPM.
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Na etapa de monitoramento [@], uma vez instrumentalizado o workflow cientifico mo-
delado no Kepler para busca e extracao dos dados do sequenciamento genético de um
organismo armazenados no DDBJ, o SciProv encontra-se habilitado a coletar e armaze-
nar os metadados de proveniéncia gerados ao longo do processo de execucao. Conforme
apresentado na Secao , os metadados capturados segundo o modelo abstrato OPM
foram inicialmente persistidos em uma base de dados relacional.

Particularmente nesse estudo de caso, apds a execugao do workflow cientifico para a
busca e extragdo dos dados de sequenciamento genético referentes ao organismo Syne-
chococcus elongatus, seguida da coleta e armazenamento dos metadados de proveniéncia
pelo SciProv, foi possivel a construcao de uma infraestrutura baseada em tecnologia web
semantica para representacao e consulta as informagoes de linhagem.

Nesse contexto, conforme detalhamento apresentado na Se¢ao , a arquitetura do
SciProv promoveu a vinculac a0 dos metadados de proveniéncia em formato XML (Figura

@) e em formato RDF /XML (Figura @)

< | » | [ DDBJ_3.xml:5 % <opm:opmGraph xmins:opm="http://openprovenance.org/meodel fvl.1.a" xmins " ", | C | #, @
|<?xml version="1.8" encoding="UTF-8" standalone="yes"?>
<opm:opmGraph xmlns:opm="http://openprovenance.org/model/vi.1.a"
xmlnsixsi="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema-instance"
xmlnsixsd="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema"
xmlns="http://example.com/">
<opm: accounts>

<opm:account id="orange"/=>

<opm:account id="black"/>
8 <opm:overlaps>=</opm:overlaps>
</opm:accounts>
<opm: processes>

) 'mms

(& <opm:process id="pl">==</opm:process>
(& <opm:process id="p3">=</opm:process>
(& <opm:process id="p2">..</opm:process=
M <opm:process id="p5">==</opm:process>
k|

<opm:process id="p4'>=</opm:process>
</opm:processes>
<opm:artifacts>
<opm:artifact id="a4">=</opm:artifact>
<opm:artifact id="a3">z=</opm:artifact>
<opm:artifact id="a2">=</opm:artifact>
<opm:artifact id="al">=</opm:artifact>
<opm:artifact id="a5">w=</opm:artifact>
<opm:artifact id="a7">m=</opm:artifact>
<gpm:artifact id="a6">=</opm:artifact>
</opm:artifacts>
<opm:agents>==</opm:agents>
r <opm: causalDependencies>=</opm: causalDependencies>
</opm:opmGraph=>

v v

v

v

WENESY

hd

Figura 5.6: Metadados de proveniéncia gerados em sintaxe XML

Além do processo de vinculagdo em formatos XML e RDF /XML, o SciProv oferece
um recurso, conforme apresentado na Segao , capaz de promover a visualizagdo das

entidades (artefatos, processos e agentes) e relagoes de causalidade observadas durante
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4 » | B DDBJ_3.rdf:5 3 [ <rdf:RDF xmins:rdf="http:/ /www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#" xmlins:a="http:/ /www.ipaw.info/2007/opm#" xmins:b="http: / fopenprovenance.org/property/" xmins:rdfs= -, " |C_ #. @
<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"7>
<rdf:RDF xmlns:rdf="http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#"
xmlns:a="http://www. ipaw.info/2007/opm#"
xmlns:b="http://openprovenance.org/property/"
xmlns: rdfs="http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#">
<a:Account rdf:about="id:_null">=</a:Account>
<aiAccount rdf:about="id:orange">=</a:Account>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:104a8f@acd1c85256efab53aded36365dace@fbe" >=</a:Used>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:3c6b8d420bd2ad76e8fdfc2c58a85e42f9eaB8408">—-</a:Used>
<a:Derived rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:4ec54dfa2800bffb56700a745314c57a16ed562b"> -</a:Derived>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:5aeea725c@alalbdab2e19672elbbd82d8e@3d48" >=</a:Used>
<a:Generated rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:5ede263efe534a7246fe54e8ab8602a97fa76e8b">:=</a:Generated>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:955calf227581a6fd4d8f3bf38e60257aB43ecad'" >--</a: Used>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:97ec8el66b5073ebc6a85615b22ebf541fafe8db" >==</a:Used>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:a3d46eaa7ffe@72f715b67910e43e7b750aa4d46" >-</a:Used>
<a:Triggered rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:ae7225ff8b6281e653cad62e3b8427c318049678" >==</a:Triggered>
<a:Triggered rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:bbd684b4d416abbcd6dfal37c7f3b8321aeab2f2">=</a:Triggered>
<a:Triggered rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:c@6d8b8afeBa57dd3baef@c9d538992e4ed40407" >==</a:Triggered>
<a:Triggered rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:c6a40e214ef9c569f9521db538adad@44b908d6e" >=</a:Triggered>
<atUsed rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:cbc481515a7b42ab1874cc438c93937811c97793">=</a:Used>
<a:Generated rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:d2a4f44c95964clagd7e59eeafd4d5ad4dabléc2bf">=</a:Generated>
<a:Controlled rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:d69a459c95251662a6e7a0ee@395e46266a01769">=</a:Controlled>
<a:Derived rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:f2cal877a6736ea74acc8dca53c53b02a901d220">-</a:Derived>
<a:Used rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006: f5c69495f5752ac8363218538666dc33315bfcbb">--</a:Used>
<a:Generated rdf:about="tag:tupeloproject.org,2006:fe209171fdc6d275fe80e27b5490ec6dd37f82eb">=</a:Generated>
</rdf:RDF> 1

) 'mm

Y ¥ ¥ VYV VY Y Y VY YV YTV TN

Figura 5.7: Metadados de proveniéncia gerados em sintaxe RDF /XML

o processo de execucao do workflow cientifico a partir de uma representacao grafica do
grafo de proveniéncia (Figura @)

Além de demonstrar a aplicabilidade do SciProv em um cenario coerente com a arquite-
tura proposta, um dos objetivos deste estudo de caso foi formular uma busca seméantica ao
grafo de proveniéncia gerado. A consulta procurou extrair informagoes que nao estivessem
explicitamente representadas e que, portanto, foram inferidas com base no conhecimento
sobre o modelo OPM descrito no componente TBox da ontologia especializada para o
dominio de workflows cientificos (ver Segao )

Uma dos refinamentos incluidos na especializacao ao OPM proposto no presente tra-
balho esta relacionado as propriedades (object properties) denominadas triggered Process
e triggered ByProcess da ontologia OWL que descreve o modelo. Tais propriedades repre-
sentam relacionamentos entre as classes Triggered e Process e, de acordo com a ontologia
original do OPM, nao sao consideradas inversas e transitivas.

A propriedade triggeredProcess liga individuos da classe Triggered (dominio) a indivi-
duos da classe Process (alcance ou range). Esta propriedade relaciona as entidades OPM
do tipo Processo que foram geradas a partir de uma relagdo de dependéncia causal do
tipo was triggered by. Conforme apresentado na Figura @, o modelo especializado pro-
posto pela arquitetura do SciProv declara tanto a caracteristica inversa com a propriedade
triggered ByProcess quanto transitiva para a propriedade triggeredProcess.

A partir de uma pesquisa seméantica formulada através da linguagem SPARQL (Figura
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Figura 5.8: Grafo de proveniéncia do workflow cientifico modelado no Kepler

), o SciProv foi capaz de retornar informacoes inferidas com base no conhecimento so-
bre o modelo OPM especializado e que nao se encontram representadas de forma explicita
nos metadados de proveniéncia.

Na etapa de avaliacio dos resultados [65], pode-se observar na Figura que as
duas primeiras relagdes de causalidade (em destaque) nao foram coletadas diretamente
a partir do mecanismo de instrumentalizacao inserido no workflow cientifico apresentado
no presente estudo de caso (ver Figura @) Portanto, tais resultados devem-se aos
recursos de inferéncia disponiveis no SciProv e obtidos a partir das caracteristicas inversa
e transitiva incluidas nas propriedades triggeredProcess e triggered ByProcess do TBox que

descreve o modelo especializado OPM no dominio de workflows cientificos.
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Figura 5.9: Caracteristicas inversa e transitiva para a propriedade triggeredProcess
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Spargl query to DDBJ_4 Graph

Query Description: |Semantic query on 'process' entities of the provenance graph

Spargl Query:

SELECT DISTINCT ?fromProcess ?fromValue ?toProcess ?toValue
WHERE { ?=z a:triggeredEyProcess <id:pl> .

7?2 artriggeredProcess ?toProcess .

7?3 a:triggeredByProcess ?fromFrocess .

Y3 a:eventloccount <id:iblacks .

FILTER regex(str | ?fromProcess), "id:p™)

FILTER regex(str(?toProcess), "id:p™)

OPTIONAL { ?fromProcess rdfs:label ?fromValue .

?toProcess rdfs:label ?PtoValue }

i
ORDER EBEY ?fromProcess ?toValue

Figura 5.10: Pesquisa semantica em SPARQL no workflow cientifico modelado no Kepler
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|fromProcess | fromValue |toProcess | toValue
= = | id:p1 | DOBJ Service | id:ps |Display Gene Sequence
= | id:p1 | DDEJ Service | id:pd | Display Header
| id:p1 | DDEJ Service | id:p3 |E><tract Geneg Sequence
[ idp1 || DOBJSerice | idp2 | Eract Reader
| id:p2 | Extract Reader | id:pd | Display Header
| 1dp3 |E><tract Zene Sequence | 1dips |D|sp|ay Zene Sequence

Figura 5.11: Resultado da busca seméntica no workflow cientifico com inferéncias em
destaque

5.1.3 FEstudo de Caso com o SGWfC Taverna

O segundo estudo de caso construido emprega o SGW{C Taverna para compor um work-
flow cientifico cuja funcionalidade deve ser idéntica ao do workflow construido na secao
anterior onde foi utilizado o SGWI{C Kepler. O objetivo desse caso de uso é demonstrar
que a arquitetura proposta do SciProv é capaz de gerar metadados e grafos de proveniéncia
equivalentes a partir de SGWIC distintos.

Nesse contexto, embora Kepler e Taverna possuam interfaces e metodologias diversas
para a construcao de workflows, deseja-se avaliar que experimentos cientificos funcional-
mente equivalentes modelados em SGW{Cs diversos podem ser instrumentalizados pelo
SciProv de forma a coletar e processar os metadados de proveniéncia de forma uniforme
de acordo com o modelo OPM.

Vale acrescentar que o objetivo do presente estudo de caso é importante no que se
refere ao escopo pretendido para o SciProv, no sentido de prover uma infraestrutura para
a coleta e geréncia de metadados de proveniéncia de forma independente do SGW{C
utilizado para a orquestragao do experimento cientifico.

Assim, considerando-se a etapa de planejamento, a Figura exibe um workflow
cientifico modelado no SGW{C Taverna para acessar a base de dados do DDBJ através da
invocagao do servico web GetEntry. O workflow deve ainda extrair dos dados retornados
do DDBJ dois conjuntos distintos de informagoes denominados Header e Gene Sequence.

Para efeito de ilustragao, as Figuras e apresentam, respectivamente, os dados
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| Service || Method || Accession |

~a ¥

| Service_Site_URL |

| Gene_Sequence | Header

| Extract_Gene_Sequence2 || Extract_Header2 |

. Workflow output ports

| Display_Gene_Sequence || Display_Header |v

Figura 5.12: Workflow cientifico modelado no SGW{C Taverna

de saida a serem gerados no Taverna para Header e Gene Sequence referentes ao organismo

Synechococcus elongatus PCC 7942.

Value bype | Texk A I d%g Refresh

LOCuUs ABOOOLOO 2992 bp DN& linear  BCT 15-MAY-2009 2
DEFINITION S&ynechococcus elongatus PCC 7942 genes for intrinsic membrane
protein, malK-like protein, cyanase, complete cds.
ACCERSION  ABOOOL0O
VERSION AE000100.1
EETWORD S
S0URCE Synechococcous elongatus PCC 7942
ORGANIZM Synechococcus elongatus PCC 7942
Bacteria; Cyancbacteria; Chroococcales; 3ynechococcus. L
-

Figura 5.13: Informagoes de cabecgalho de Synechococcus elongatus no Taverna

Value type | Text w | d>¢, Refresh

~

B

ctgocagoocgc cgactgaaat ctatogggaa gaaasagotcyg cttacgacac ctttaaccog

6l caggatccay tocgottacct cgocatctcaa aagoagaaat acgggagata aacacaactt
121 atggtgagaa ctcctgtaco gotttaccta cgttggycgy totooatcot cagogtgott
181 geogttococtag ccatttggoa aattgoggoa gottcaggat ttttaggoaa aacttttoct
241 gogotococtgo goactttgoa ggattbtgbtt gogatggottt cagatcoctt ctttgataac
301 gyccooaatyg acttagygat tggotggasac ttactgatta gULtycygtcy cOttgogatc
361 gogoctacctgc tggcaacaght tgttgoaatt cottbgggga ttgoaatoogy tatgtogoog
421 ctagottoca ghatttttftc gocctttgtbyg caactoctga agocagbttc acctttggoc
451 tggttgccga CLggbchtocLt cttattbccga gattcggaat tgacggygbgt CLttgtcato v

Figura 5.14: Sequenciamento genético de Synechococcus elongatus no Taverna

O processo de instrumentalizagdo do workflow cientifico modelado no Taverna é apre-
sentado na Figura . A instrumentalizacdo deve capturar explicitamente todas as
entidades e dependéncias de causalidade observadas no workflow segundo o modelo abs-
trato OPM e, além disso, deve ser consistente com o processo analogo realizado para o

workflow cientifico modelado anteriormente no SGWfC Kepler.
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Na etapa de monitoramento, apds a instrumentalizagdo do workflow cientifico mo-
delado no Taverna para o tratamento do sequenciamento genético a partir dos dados
disponiveis no DDBJ, o SciProv pode coletar e armazenar os metadados de proveniéncia
gerados durante a execuc¢do. Inicialmente os metadados capturados segundo o modelo
abstrato OPM sao persistidos em um banco de dados relacional.

Em uma etapa seguinte a persisténcia dos metadados de proveniéncia, a arquitetura
do SciProv promove a vincula¢ao nos formatos XML e RDF/XML. Também é gerada a
representacao grafica do grafo de proveniéncia cujo objetivo é exibir as entidades OPM
(artefatos, processos e agentes) e as relagoes de causalidade observadas durante o processo

de execugao do workflow cientifico (Figura )

T . Eused) . (used) ;:used) ot fmed) L. '(;vz;s controlled by)

' - a
. -

DDBJ Service

was triggered by

¥ . (used)

was derived from \ was derived from | Extract Gene Sequeﬂce

, *(was generated by)

Gene Sequence

; (used) (used) .(used)

was triggered by

fased)  (used) (e (used)

Display Header Display Gene Sequence

Figura 5.16: Grafo de proveniéncia do workflow cientifico modelado no Taverna

Na etapa de avaliagdo, observa-se através das Figuras @ e que ocorreu uma equi-
valéncia entre os grafos de proveniéncia gerados como resultado da execucao dos work-

flows cientificos modelados para a execugdo em SGWICs distintos (Kepler e Taverna).
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Considerando-se que ambos os workflows foram projetados para o processamento com
funcionalidades idénticas, resguardando-se as particularidades de cada software, o resul-
tado mostra-se coerente com a proposta da arquitetura do SciProv, no sentido de gerar
metadados de proveniéncia de acordo com o modelo abstrato OPM de forma independente
do SGW{C empregado.

A Figura apresenta o resultado da pesquisa semantica aos metadados de proveni-
éncia gerados a partir da execucao do workflow cientifico modelado no SGWfC Taverna.
De forma coerente com o esperado, sao apresentados valores idénticos aqueles obtidos
utilizando-se o grafo de proveniéncia produzido pela execucao do workflow de igual fun-

cionalidade construido no SGWIC Kepler (ver Figura )

Mestrado em i
Modelagem

Computacional “ ;

Semantic query on 'process’ entities of the Taverna provenance graph

[fromProcess| fromValue ftoProcess| toValue

| id:p1 | DDBJ Service | idp5 \Display Gene Sequence
[ idp | DDB.J Service | idp4 | Display Header

| idipt | CDBJ Service [ idp3 |[Extract Gene Sequence
[ idp1 | C©ODBJSerice || idp2 |  Exract Reader

| idpz | BaactReader || idp4 |  Display Header

| idp3  |[Bract Gene Sequence| idp5 ||Display Gene Sequence

Figura 5.17: Resultado da busca semantica no workflow cientifico modelado no Taverna

5.1.4 Awvaliacdo de Desempenho de Workflows Instrumentali-

zados

Conforme apresentado na Segao @, um dos aspectos a serem avaliados no presente traba-
lho consiste em mesurar o impacto da coleta e persisténcia dos metadados de proveniéncia
sobre o desempenho dos experimentos cientificos instrumentalizados pelo SciProwv.

Nesse contexto, os estudos de caso apresentados nas Secoes e permitem
elaborar alguns estudos comparativos simples referentes aos tempos de execucao de work-

flows cientificos adaptados para a captura e armazenamento dos metadados gerados.
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Na etapa de planejamento, para a determinacao dos tempos de execucao, os workflows
modelados nos SGWIC Kepler e Taverna foram modificados para registro do instante de
inicio e de término do processamento, com precisao de milésimos de segundo. Na etapa de
monitoramento, os workflows foram executados no ambiente descrito no inicio do Capitulo
e os resultados registrados para posterior avaliacao.

A Tabela El] apresenta os resultados obtidos para trés medi¢oes do workflow cientifico
orquestrado no Kepler, tanto para a versao original (Figura @) quanto para a versao
instrumentalizada para coleta e persisténcia dos metadados de linhagem (Figura @)
Computou-se os valores absolutos das diferencas de tempo de execugao, apresentados com
precisao de milésimos de segundo e os valores relativos, que indicam o acréscimo percentual
de tempo em relagao ao original, para a execucao do workflow cientifico instrumentalizado

pelo SciProv.

Tabela 5.1: Tempos de execugao para o workflow modelado no Kepler

’ Execucao \ Sem Instr. \ Com Instr. \ Absoluto \ Relativo ‘

1 1s875 25953 1s078 57
2 15922 25750 0s828 44
3 15922 45438 25516 131
Média 15906 35380 15474 7

Descontando-se o processamento referente a invocacao ao servico web remoto GetEn-
try, obtém-se tempos de execucao para o workflow cientifico modelado no Kepler conforme

apresentado na Tabela .

Tabela 5.2: Tempos de execucao para o workflow modelado no Kepler descontando-se o
processamento do servico web GetEntry

’ Execucao ‘ Sem Instr. ‘ Com Instr. ‘ Absoluto ‘ Relativo ‘

1 0s109 0s422 0s313 387
2 0s063 0s406 0s343 644
3 0s063 0s407 0s344 646
Média 0s078 0s412 0s334 528

As medicoes apresentadas nas Tabelas lB:ll e @ referem-se a execugoes unitarias do
workflow modelado no SGW{C Kepler. Para avaliar o desempenho a partir de um conjunto

maior de execucoes, tanto a versao original quanto a versao instrumentalizada do workflow
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sofreram adaptacoes para repetir o processamento a cada execucao. A Tabela exibe

os resultados obtidos para 1, 10 e 100 iteracoes do workflow modelado no Kepler.

Tabela 5.3: Tempos de execucao para 1, 10 e 100 iteragoes

’ Execucao \ Sem Instr. \ Com Instr. \ Absoluto \ Relativo ‘

1 15906 38380 15474 77
10 183578 27s125 8s547 46
100 3minl0s&18 | 4minl1sb00 | 1min0s6&82 32

Pelos valores medidos, observa-se uma gradual diminuicao na degradacgao de perfor-
mance do workflow instrumentalizado em relacao ao workflow original modelado no Ke-
pler.

A Tabela @ apresenta o resultado das medic¢oes realizadas a partir do workflow mo-
delado no SGW{C Taverna, tanto para a versao original quanto para a versao instrumen-

talizada pelo SciProv para a coleta e persisténcia dos metadados de proveniéncia.

Tabela 5.4: Tempos de execugdo para o workflow modelado no Taverna

’ Execucao \ Sem Instr. \ Com Instr. \ Absoluto \ Relativo ‘

1 5s610 85140 28530 45
2 2s500 3s515 15015 41
3 25547 35047 1s196 20
Média 35952 45901 15380 38

Considerando-se a etapa de avaliacao dos resultados, a partir das medigoes de tempo

registradas é possivel fazer algumas consideragoes:

» Considerando-se os valores das Tabelas El] e @, observa-se que o acréscimo de
tempo médio (em valores absolutos) para uma execugao do workflow cientifico ins-
trumentalizado em relagdo ao original é aproximadamente igual para ambos os
SGW{Cs.

« Considerando-se os valores da Tabelas lle] ee @, observa-se um significativo au-
mento no tempo relativo de execucao quando se desconsidera o servigo web remoto.

« O acréscimo de tempo médio (em valores relativos) para uma execugao do workflow

cientifico instrumentalizado em relagao ao original é menor no Taverna em compa-
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racao com o Kepler. Isso deve ao tempo mais elevado de execucao do workflow no
SGWI{C Taverna.
e Ha um decréscimo nos tempos de execucao do workflow instrumentalizado tanto no

Kepler quanto no Taverna a medida que se amplia o nimero de iteragoes.

Observa-se que tais consideracoes devem ser avaliadas somente no contexto especifico
do workflow cientifico modelado no estudo de caso. E importante acrescentar que os
tempos de execucao de um workflow cuja orquestracao inclui servigos web localizados
remotamente dependem de uma série de fatores externos como a disponibilidade dos
servigos, das taxas de transmissao de dados em rede e da infraestrutura computacional
empregada. Portanto, tais aspectos em conjunto podem influenciar de forma relevante o
desempenho de execucao de workflows cientificos executados em uma grade computacional
[67].

Por outro lado, no caso de workflows cientificos cujo processamento seja local, o im-
pacto da instrumentalizacao no desempenho sera tanto maior quanto menor for a comple-
xidade do algoritmo referente ao experimento cientifico modelado computacionalmente.

Contudo, com base nas medic¢oes realizadas, considera-se importante que trabalhos
futuros relacionados a arquitetura do SciProv tratem a questao do desempenho de uma
forma especifica uma vez que os valores relativos médios encontrados podem impor restri-
¢oes a utilizagdo do sistema em situagoes criticas de processamento. Nesse cendrio, julga-
se valido elaborar medigoes e avaliacoes estatisticas adequadas objetivando-se detectar
gargalos no procedimento de coleta e armazenamento dos metadados de proveniéncia e

propor refinamentos ao projeto.

5.1.5 FEstudo de Caso em Conjunto com os SGWfCs Taverna

e Kepler

O terceiro estudo de caso tem por objetivo apresentar uma situacao que pode ser inte-
ressante em um contexto de experimentagao cientifica em ambientes colaborativos. Es-
pecificamente, o que se vislumbra é a concepcao de workflows modelados em conjunto
utilizando-se dois ou mais SGWI{Cs. Assim, pode-se considerar que uma parte do tra-
balho seja desenvolvido em um determinado centro de pesquisa utilizando-se o Taverna

como ferramenta para orquestracao computacional do experimento e que outra parte do
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workflow seja modelado em uma localidade distinta por um grupo de cientistas a partir
do SGWT{C Kepler.

O cenério acima descrito é avaliado nesse estudo de caso considerando-se ainda o acesso
a base de dados do DDBJ através da invocacao do servigo web GetEntry. O objetivo é
capturar os metadados de proveniéncia gerados tanto durante a execucao do workflow
modelado no Taverna quanto no Kepler e produzir um grafo de linhagem tnico que seja
consistente com os grafos obtidos nos casos de uso anteriores apresentados nesse trabalho.

Na etapa de planejamento, a parte inicial do workflow cientifico modelado em conjunto

emprega o SGWIC Taverna, cujo resultado do processo de instrumentaliza¢ao é exibido

na Figura .

saveProv

saveProv_4

- Workflow output ports

Service

| Method

Service_Site_ URL |lﬁ f
DadosDDBJ .

saveProv_2

Workflow n

saveProv_3
saveProv_5

saveProv_7

| Accessio

Figura 5.18: Parte do workflow cientifico conjunto modelado no Taverna

A parte final do workflow cientifico modelado em conjunto apresentado nesse estudo de
caso emprega 0 SGWIC Kepler e o resultado do processo de instrumentalizacao é exibido
na Figura . Deve-se observar que essa parte do workflow recebe como parametro de

entrada os dados de saida produzidos a partir do Taverna (em destaque).



140

Io[doy] ou ope[epow 0JUN[UOd OOYIJUSID MOYfyL0m Op 911 :G]°G BINSI

4 gegobuRIoK. B#PEIMS 1

souanbals susngodpigpaleisusbsemyabueiog) egdng A__u

\drebueiogedinims

as|e) :s|iElag MoyS @
0010009V :U0ISSa30y @
L raaqgdm e

10j08]1
souBNbag susDHCdpesNFEBUEIOH, R lng 1 sauenbag auan 1eixIHabURIO#E A4S # opalg 4as

£55820Id

souanbeg auag) Ae|dsiggabueioggdi#4ms A__.u
GS882014

" g

aouanbag suag 108.%3

lapeaH mm_am_n__&mm:m_ouvn&u_gw AT
Fssanold

Jepeay ol

Zd A1

lspeay pemxI#ebuelogzdii Mg f
Zssa%0ld

Japeaq 10eix]

-

— 4 Jopeo#zaRfapajelouabsemyoBURIOIRHIMS #

r@._nﬁﬂ Plganes
ST M0 IAES

0l AoIdIog

Y AQIJIRS

Japeay#pdgpasngabueiogoegimg A__.u

| panuia g AOIHF

gegebuelosoeHpHIMS 1




141

Ainda na etapa de planejamento, deve-se observar que tanto a execucao do workflow
cientifico modelado no Taverna quanto no Kepler devem receber a mesma identificacao
para que o processo de modelagem conjunta seja interpretado de forma correta pela arqui-
tetura do SciProv. Esse cuidado permitira que a captura dos metadados de proveniéncia
relacionem-se a um mesmo grafo de proveniéncia no padrao OPM.

Uma vez que nesse estudo de caso sao gerados metadados de proveniéncia a partir de
SGWIC distintos, adotou-se o emprego das cores preto e vermelho para a identificacao das
descrigoes (accounts) OPM originadas a partir do Taverna e Kepler respectivamente. Essa
abordagem tem por objetivo facilitar o entendimento quanto a origem dos metadados em
um workflow cientifico modelado de forma conjunta.

Referente a etapa de monitoramento, a Figura apresenta o grafo de proveniéncia
gerado segundo o modelo abstrato OPM para uma execugao do workflow cientifico mode-
lado em conjunto no Taverna e Kepler. A partir da andlise do resultado, pode-se observar
que a linhagem dos metadados manteve-se coerente com aqueles obtidos nos estudos de
caso apresentados anteriormente (Figuras @ e ) Esse resultado é interessante no
sentido de adequar-se a proposta formulada para a arquitetura do SciProv de coletar e
tratar os metadados de proveniéncia com base no modelo OPM em um ambiente colabo-
rativo de pesquisa cientifica, disperso geograficamente e interligado a partir de recursos
computacionais em grade.

Ainda na etapa de andlise dos resultados, a Figura apresenta o retorno da busca
semantica aos metadados de linhagem gerados a partir da execucao do workflow cientifico
modelado em conjunto utilizando-se os SGW{Cs Taverna e Kepler. Pode-se observar
que os valores apresentados sao consistentes com aqueles obtidos a partir dos grafos de

proveniéncia gerados pela execucao de workflows de igual funcionalidade construidos no

SGWIC Kepler (ver Figura ) e Taverna (ver Figura )

5.1.6 Estudo de caso com Arcabougo de Anotacoes OPM

Conforme apresentado na Secao @, o modelo abstrato de proveniéncia OPM permite
anexar informacoes adicionais na forma de anotacoes as entidades e dependéncias cau-
sais. O recurso ¢ implementado pelo OPM através de um arcabougo especifico, onde as
anotagoes sao tratadas na forma independente das entidades observadas no modelo [54].

No contexto da arquitetura do SciProv, o interesse pelo arcabougo reside na possibi-
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DDBJ Service
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* (was generated by)

was derived from | EXtract Gene Sequence

, “(was generated by)
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. '(l;sed) "\ (used)

Display Header Display Gene Sequence

Figura 5.20: Grafo de proveniéncia do workflow cientifico modelado de forma conjunta

Mestrado em
Modelagem
Computacional

ot

Semantic query on 'process’ entities of the combined workflow provenance graph

[fromProcess|| fromValue [toProcess|| toValue

[ idp1 | DDBJSerice | idp5 [Display Gene Sequence
[ idp1 | DDBJSerice | idpd |  Display Header

[ idpt || DDBJSerice | idp3 |[Fudract Gene Sequence
[ idpt || DDBJSerice | idp2? | Furact Reader

| idp? || FEsractReader | idpd |  Display Header

[ idp3  |[Furact Gene Sequence| idp5 [Display Gene Sequence

Figura 5.21: Resultado da busca seméantica no workflow cientifico modelado de forma
conjunta
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lidade de definir-se especializacbes ao modelo OPM na forma de anotagoes, capazes de
ampliar o processamento semantico em dominios particulares.

A arquitetura do SciProv prové o suporte a anotacdes segundo o OPM a partir do
processo de instrumentalizagdo de um workflow cientifico, em um procedimento analogo
aquele apresentado na Secao para as demais entidades e dependéncias causais do
modelo. Também de forma coerente com a estratégia adotada no presente trabalho, as
anotagoes capturadas durante a execuc¢ao de um workflow instrumentalizado sao persis-
tidas na base de dados relacional do sistema.

Este estudo de caso tem por objetivo avaliar a aplicabilidade dos recursos fornecidos
pelo arcabougo de anotagoes do OPM para permitir ao SciProv a composicao de consultas
semanticas com base nesse tipo de entidade do modelo.

A avaliagao emprega o workflow cientifico modelado no SGW{C Taverna anteriormente
utilizado na Secao . Especificamente, o objetivo consiste em acrescentar anotagoes as
entidades do tipo Processo identificadas no experimento. Para efeito de estudo, é decla-
rado um tipo de anotac¢ao no arcabougo denominado hasPriority cujo intento é acrescentar
informagcao adicional sobre a importancia ou prioridade de execuc¢ao de cada entidade do
tipo Processo para que o workflow possa ser considerado como corretamente ou comple-
tamente processado.

Esse tipo de informacao é relevante em um cenério de experimentos cientificos execu-
tados em uma grade computacional. Por exemplo, um servico web utilizado no workflow
pode torna-se indisponivel durante a execugao ou um processo pode retornar com erro.
Assim, é interessante definir-se quais processos devem ser concluidos com sucesso para
que o workflow modelado possa apresentar os resultados esperados.

A arquitetura do SciProv emprega o arcabougo de anotagoes do modelo OPM para
configurar o tratamento de dois valores especificos para o tipo hasPriority. Na etapa de
planejamento do estudo caso, os processos denominados DDB.J Service e Extract Gene
Sequence receberam anotagoes do tipo hasPriority com o valor High e o processo Frtract
Reader recebeu anotagdo com o valor Low, conforme pode ser observado na Figura .

A partir do grafo de proveniéncia gerado pelo SciProv referente ao workflow cienti-
fico modelado no SGW{C Taverna e instrumentalizado para a coleta dos metadados de

proveniéncia — incluindo-se anotagoes —, torna-se possivel elaborar consultas aos dados

de linhagem com base na entidade de anotacao OPM do tipo hasPriority. A Figura
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Figura 5.22: Grafo de proveniéncia com anotagoes OPM

apresenta a sintaxe SPARQL para prover a pesquisa semantica cujo objetivo é retornar
0s processos cuja prioridade de execugao esteja anotada como High.

Na etapa de avaliagdo, o resultado da consulta semantica, conforme apresentado na
Figura , mostrou-se consistente com o grafo de proveniéncia exibido na Figura
ao retornar as entidades OPM do tipo Processo que foram anotadas com o valor High
para a anotacao hasPriority.

Ainda na etapa de avaliacdo de resultados, conforme apresentado neste estudo de
caso, o acréscimo de anotagoes aos metadados de proveniéncia coletados segundo o mo-
delo OPM pode enriquecer o conhecimento a cerca de experimentos cientificos modelados
computacionalmente. Nesse cendrio, informacoes que nao se encontram diretamente re-
presentadas em workflows cientificos orquestrados em SGW{Cs podem ser incorporadas ao
grafo de proveniéncia e utilizadas para consultas semanticas capazes de extrair resultados

além daqueles obtidos a partir das entidades e dependéncias causais padrao do modelo.

5.1.7 Estudo de caso com Agregacdao de Ontologia do Dominio

Além do emprego do arcabouco de anotacoes apresentado no estudo de caso anterior,

é interessante avaliar ainda uma outra possibilidade de enriquecimento para o poder de
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Sparql query to DDBJ_12 Graph

Query Description: |Semantic quety using OPM annotation framework

Sparqgl Query;
SELECT ?process ?label Pannotation ?priority
WHERE { ?process a:hasinnotation Pannotation .

?process rdfs:label ?lasbel |
Pannotation c:thasPriority  "High'™ .
Fannotation c:hasPriority ?priority i

Figura 5.23: SPARQL para busca semantica com base em anotagoes OPM
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|process | label annotation |priority
[ icp1 | DDBJSenice idanp0 || High
| idp3 |E)<tractGene Sequence| idanp | High

Figura 5.24: Resultado da busca semantica com base em anotagoes OPM

processamento semantico do SciProv.

A arquitetura do sistema prevé o suporte a incorporacao de informagoes de dominio do
experimento cientifico modelado ao componente T'Box do conhecimento representado no
SciProv. Nesse contexto, conforme apresentado anteriormente na Se¢ao (vide Figura
), ¢é possivel compor um T'Box que reuna tanto a ontologia do modelo de proveniéncia
OPM — acrescida da especializagao para workflows cientificos — quanto de uma segunda
ontologia referente ao dominio da area cientifica em estudo.

Na etapa de planejamento, o presente estudo de caso agrega ao TBox do SciProv uma
ontologia simples capaz de representar parcialmente a taxonomia do organismo Syne-
chococcus elongatus PCC 7942 (Figura ) Com base nessa ontologia incorporada ao
TBoz da arquitetura, buscou -se formular uma busca semantica ao grafo de proveniéncia
para retornar a Familia (Synechococcaceare) e o Género (Synechococcus) do organismo

utilizado nos workflows cientificos modelados no estudo de casos discutido nesse Capitulo.
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Figura 5.25: Ontologia simples referente a taxonomia parcial do organismo Synechococcus
elongatus

A ontologia descreve unicamente a taxonomia parcial do Reino Bacteria, incluindo-
se a Familia Synechococcaceare, os Géneros Alternantia e Synechococcus, e as Espécies
Synechococcus aeruginosa e Synechococcus elongatus segundo a classificacao de Cavalier-
Smith [68).

Na etapa de monitoramento, a partir do TBox composto foi possivel formular uma
consulta semantica em SPARQL aos metadados de proveniéncia com o objetivo de avaliar
a capacidade do SciProv de processar pesquisas com base em ontologias que incluam
conhecimento sobre o dominio do experimento cientifico.

A Figura apresenta uma consulta em SPARQL cujo propésito consistiu em fazer
uma pesquisa semantica ao Género e a Familia do organismo cujo cédigo de acesso (Aces-
sion) foi fornecido como pardmetro de entrada para o servico web do DDBJ utilizado no
workflow cientifico modelado no SGW{C Taverna (ver Secao )

Como resultado da busca seméantica ao grafo de proveniéncia, na etapa de avaliagao
dos resultados, a Figura exibe de forma consistente a Familia e o Género do orga-
nismo Synechococcus elongatus PCC 7942 segundo a classificagdo de Cavalier-Smith. Esse
estudo de caso mostra que a partir do SciProv é possivel obter resultados adequados para

pesquisas semanticas utilizando-se TBox compostos pela ontologia do modelo OPM em
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Sparqgl query to DDBJ_12 Graph

Query Description |SPARQL guery for semantic search of Genus and Family

Spargl Query

SELECT ?artifact ?acession Zorganism ?genus ?family
WHERE { ?artifact rdfs:label "Acezssion" .

Partifact a:hasinnotation ?lsbel .

?label c:rhasAcession "AEBOOO1007 .

?label c:haslcession Pacession .

Porganism opmZ:haslcession ?acession .

Porganismw opm thasGenus ?genus .

Porganism opmd thasFamily ?family .

i

Figura 5.26: Consulta SPARQL para busca semantica pelo Género e Familia
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|artifact acession organism | genus family
http: e semanticweb orglontologies http:fennne semanticweb org http: sy semanticweb .org
id:a3 ||ABO00100 f2010/11 fontologies/2010/11 fontologies/2010/11
fopm2 owlSynechococcus_elongatus fopm?2 owl#Synechococcus fopm2 owlSynechococcaceare

Figura 5.27: Resultado da busca semantica por Género e Familia

conjunto com ontologias que representam o dominio da area pesquisada.

Entretanto, cabe considerar que o processo de agregacao de duas ou mais ontologias

distintas ao TBoz da arquitetura do SciProv pode requerer o processamento prévio de

alinhamento de ontologias, cujo tratamento esta além do escopo do presente trabalho.
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6 CONSIDERACOES FINAIS

O processo de concepgao, execucao e analise de experimentos cientificos baseia-se cada vez
mais na utilizagdo de ferramentas computacionais. A informaética representa um valioso
recurso para o avan¢o da Ciéncia ao permitir a exploracdo de um grande volume de
informagao em muitos campos diferentes.

No entanto, os beneficios advindos implicam em novos e complexos desafios no cenario
da pesquisa cientifica. Um aspecto importante refere-se a reutilizacao do conhecimento
gerado. As experiéncias processadas em um ambiente de e-Science estao sujeitas a atu-
alizagoes frequentes, seja por uma visao mais refinada dos pesquisadores ou em face de
mudancas nos componentes e procedimentos. Em adicao, bases de dados pode ser atu-
alizadas periodicamente. Nesse contexto, a reutilizacdo do conhecimento pode significar
economia de tempo e recursos.

Outro aspecto relevante refere-se a analise de dados gerados, que pode ter a utilidade
reduzida se os cientistas nao conseguirem julgar a adequacgao dos resultados ao experi-
mento em curso. Em um cenario de investigacao cientifica, parte do significado dos dados
deve-se ao entendimento do processo generativo.

Estas consideragoes conduzem a questao da proveniéncia de dados, que pode ser des-
crita como a histéria pregressa de um item de dado, incluindo-se os processos pelo qual
foi produzido. A proveniéncia de dados pode contribuir para a formacdo de uma visao
de qualidade, validade e atualidade sobre um conjunto de informagoes produzido em um
cenario de e-Science.

No entanto, para obter os beneficios oriundos do tratamento da proveniéncia de dados,
é essencial que as informacoes relacionadas a simulagao computacional que modela o
experimento cientifico sejam capturadas e persistidas de alguma forma. Tal mecanismo
deve ter acesso aos processos modelados em um workflow cientifico bem como aos dados
gerados e as anotagoes.

Atualmente é possivel tratar de forma isolada a linhagem dos dados gerados em work-
flows cientificos modelados em SGW{Cs como Vistrails, Kepler e Taverna. Mas a questao
que se impoe refere-se a como gerir a proveniéncia de dados em um ambiente heterogé-

neo e distribuido. Nesse cenario, torna-se relevante propor-se um mecanismo capaz de
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permitir a interoperabilidade entre os metadados de linhagem gerados.

O modelo de proveniéncia denominado Open Proveniéncia Model se apresenta como
uma alternativa interessante nesse cenario por constituir-se em um conjunto de diretrizes
para o apoio a linhagem em uma visao baseada em interoperabilidade, onde os metadados
possam ser ligados de uma maneira coerente e consultados de forma integrada. Para tanto,
OPM prové um vocabulario controlado, mecanismos de serializacdo em formatos da web
semantica e APIs.

O emprego de tecnologia web semantica, um dos alicerces do modelo OPM, conduz a
novas possibilidades para o tratamento dos metadados de proveniéncia. Em particular,
oferece recursos para pesquisas semanticas utilizando-se de maquinas de inferéncia, que
podem efetuar dedugoes sobre as bases de conhecimento representadas e obter resultados
importantes ao extrair informagoes adicionais além daquelas que encontram-se registradas
de forma explicita em grafos de proveniéncia.

O presente trabalho procura especificar uma arquitetura para a coleta e geréncia da
proveniéncia no contexto de experimentos cientificos processados através de simulagoes
computacionais em ambientes de pesquisa colaborativa dispersos geograficamente e inter-
conectados através de uma grade computacional. A arquitetura proposta recebe o nome
de Scientific Workflow Provenance System.

O SciProv define uma camada de interoperabilidade que interage com SGW{Cs para
capturar os metadados de proveniéncia gerados em workflows cientificos processados com-
putacionalmente. A arquitetura estd baseada em requisitos considerados fundamentais

para o desenvolvimento do trabalho, a saber:

o Independéncia em relacao aos formatos de dados e processos empregados em SGWI{Cs.

e Aplicabilidade direcionada — mas nao restrita — a experimentos cientificos mode-
lados computacionalmente em ambientes distribuidos e heterogéneos.

o Emprego de tecnologia web semantica — RDF, OWL, ontologias, maquinas de
inferéncia — para representacdo e consulta aos metadados de proveniéncia.

o Possibilidade de adaptacao do mecanismo de instrumentalizacao para permitir o
controle sobre o impacto da coleta dos metadados no desempenho dos workflows

cientificos.

E possivel observar na literatura cientifica propostas de arquiteturas para o tratamento

da proveniéncia de dados no contexto de e-Science, porém o SciProv se diferencia por
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apresentar um enfoque que se baseia no emprego abrangente de recursos da web semantica
e na adocao do modelo abstrato OPM.

O SciProv adota uma solugao baseada em servigos web para a coleta dos metadados de
proveniéncia em razao de fatores como adequacao a ambientes distribuidos e heterogéneos,
uso de protocolos abertos e consensuais para a internet e interoperabilidade.

A arquitetura do SciProv permite a coleta e geréncia da proveniéncia de dados em
diversos niveis de abstracao. Esse recurso pode ser considerado um importante diferencial

em razao de diversos desdobramentos e potencialidades:

o Permite parametrizar o grafo de proveniéncia de acordo com o interesse da pesquisa
em curso.

o Permite obter resultados com maior ou menor abrangéncia e detalhamento a partir
de uma mesmo grafo de proveniéncia.

e Permite controlar o impacto do mecanismo de coleta sobre o desempenho de proces-
samento ao habilitar apenas os niveis de abstragao necessarios em um determinado
escopo de trabalho.

o Permite controlar o volume de metadados armazenados. Em um cenario onde work-
flows complexos tém potencial para processar grande quantidade de dados, é im-
portante adequar a captura da proveniéncia aos recursos disponiveis.

o Facilita o processo de instrumentalizagao, ao permitir a modularizacao do trabalho.

Para a persisténcia dos metadados de proveniéncia coletados, o SciProv adota uma so-
lugéo a partir de uma base de dados relacional em razao da confiabilidade e independéncia
em relacao a formatos de dados especificos utilizados por SGW{Cs.

Em razado das implica¢des relacionadas a um modelo de armazenamento distribuido,
o SciProv oferece uma solucao centralizada para a persisténcia dos metadados coletados.
Nessa abordagem simplificadora, a arquitetura emprega um tnico né coordenador para o
armazenamento dos metadados de proveniéncia.

Uma das caracteristicas mais importantes do SciProv consiste em prover uma infra-
estrutura baseada na web semantica para gerenciar os metadados de proveniéncia. A
arquitetura permite construir uma representacao em memoria aderente ao modelo OPM
a partir dos metadados persistidos na base de dados relacional. Este grafo de provenién-
cia modelado em memoéria permite a vinculagdo dos metadados em formatos compativeis

com a tecnologia web semantica e também a construgdo de uma representagao grafica
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através de um diagrama que exibe as entidades e dependéncias causais OPM. Embora tal
representacao grafica nao seja relevante no contexto da arquitetura, é interessante porque
oferece ao cientista uma visao intuitiva da linhagem de um determinado dado produzido
no contexto de um experimento cientifico.

O processo de vinculagao do grafo de proveniéncia em formato RDF permite compor
uma infraestrutura para a consulta aos metadados em SPARQL, a linguagem padrao reco-
mendada pelo W3C no contexto da web semantica. Tanto a vinculagdo em RDF quanto
a consulta em SPARQL estao associadas as ontologias do modelo OPM. Acrescenta-se
ainda que o SciProv pode processar consultas semanticas a partir de um ou mais TBozes
incluidos na arquitetura. Nesse contexto, é possivel anexar a ontologia do modelo OPM
representacoes do conhecimento referentes ao dominio do workflow cientifico modelado.

A possibilidade de se construir novos perfis especializados ao modelo OPM é impor-
tante para que novos atributos semanticos possam ser incorporados ao grafo de provenién-
cia. O SciProv promove uma especializacao ao modelo OPM capaz de ampliar o poder de
processamento semantico no dominio de workflows cientificos. Este recurso constitui uma
caracteristica relevante ao potencializar a capacidade de inferéncia sobre os metadados de
proveniéncia em um cenario de e-Science.

Outra possibilidade relevante de ampliacao da capacidade de processamento seman-
tico tratada pelo SciProv baseia-se no arcabouco de anotagoes do modelo OPM. Nesse
cenario, o suporte a anotagoes prové um mecanismo para prover tanto uma maior in-
teroperabilidade entre sistemas de proveniéncia quanto para a ampliagdo do contetido
semantico.

O trabalho apresenta um conjunto de estudos de caso implementados com o objetivo
de avaliar a adequabilidade do SciProv a coleta e geréncia da proveniéncia no contexto
de experimentos cientificos processados em ambientes de pesquisa colaborativa dispersos
geograficamente e interconectados através de uma grade computacional. Os estudos de
caso empregam recursos computacionais na area de Bioinformatica disponiveis no Banco
de Dados de DNA do Japao e processados em um ambiente colaborativo do qual fazem
parte instituicoes de pesquisa localizadas na FEuropa e nos Estados Unidos.

Além de demonstrar a aplicabilidade do SciProv em um cendrio coerente com a ar-
quitetura proposta, os estudos de caso modelados em dois SGW{Cs distintos apresentam

uma busca seméantica ao grafo de proveniéncia. Este procedimento extrai informagdes que
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nao se encontram explicitamente representadas e que, portanto, sao inferidas com base
no conhecimento descrito na ontologia do modelo OPM especializada para o dominio de
workflows cientificos.

Um dos estudos de caso avalia o impacto da coleta e persisténcia dos metadados de
proveniéncia sobre o desempenho dos experimentos cientificos instrumentalizados pelo
SciProv. Sao apresentadas andlises comparativas simples referentes aos tempos de execu-
¢ao de workflows cientificos adaptados para a captura e armazenamento dos metadados
gerados.

Outro estudo de caso analisa uma situacao relevante em um contexto de experimen-
tagdo cientifica em ambientes colaborativos. Nesse contexto, é construido um grafo de
proveniéncia a partir de um workflow modelado em conjunto utilizando-se dois SGW{Cs
distintos. Os resultados sdo consistentes com aqueles obtidos a partir dos grafos de pro-
veniéncia gerados com base em workflows de igual funcionalidade construidos de forma
independente.

Sao apresentados ainda estudos de caso para avaliacdo da busca semantica aos meta-
dados de proveniéncia empregando-se o arcabouco de anotagdes do modelo OPM e com
agregacao de uma ontologia de dominio. Em ambas as avalia¢oes, os resultados mostram-
se interessantes e promissores. Mais importante, corroboram os objetivos propostos para
a arquitetura do SciProv.

Com base nos estudos de casos apresentados, pode-se considerar promissores os re-
sultados obtidos para a arquitetura do SciProv, avaliando-se os requisitos considerados
fundamentais no desenvolvimento do trabalho. Merece destaque a possibilidade de ex-
tragdo de informagoes inferidas a partir de buscas semanticas e a capacidade de coletar
e gerenciar os metadados de proveniéncia de forma independente de formatos especificos
de SGWI{C.

O tratamento da proveniéncia de dados constitui um tema de pesquisa em aberto e,
no contexto de e-Science, algumas questdoes podem ser colocadas como sugestoes para

trabalhos futuros relacionados a arquitetura do SciProv.

o Refinamento no mecanismo de especializacao da ontologia OPM para o dominio de
workflows cientificos, de forma a representar de forma mais consistente e abrangente
as particularidades de um grafo de proveniéncia. Como consequéncia, as buscas

semanticas poderao retornar resultados mais significativos, ao processar inferéncias
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sobre uma representacdo do conhecimento mais sofisticada.

Refinamento no mecanismo de instrumentalizacao de workflows cientificos, com o
objetivo de otimizar o desempenho do processo de coleta e persisténcia dos meta-
dados de proveniéncia. Nesse aspecto, pode-se cogitar desde uma alternativa mais
simples para estudo posterior, como o envio em lotes dos metadados coletados para
o repositério centralizado, até uma alternativa mais complexa, referente ao arma-
zenamento distribuido da linhagem em noés distintos da grade computacional do
ambiente colaborativo.

Avaliacdo de tecnologias alternativas para a consulta seméntica a proveniéncia.
Pode-se argumentar que a linguagem SPARQL, embora considerada padrao pelo
W3C para pesquisa nesse contexto, impoe limitagoes ao uso do SciProv por parte
da comunidade cientifica proposta em razao da complexidade. Uma hipdtese in-
teressante porém complexa a ser considerada consiste em utilizar a representacao
grafica do grafo de proveniéncia para formular consultas a partir de uma interface
visual e intuitiva.

Tratamento de uma questao nao contemplada na arquitetura do SciProv referente
a busca semantica a partir de alinhamento de ontologias. Esse recurso pode ser
promissor ao permitir o processamento de inferéncias em representagoes do conheci-
mento que incluam nao s6 o modelo de proveniéncia OPM como também ontologias
especificas sobre o tema cientifico em estudo. O presente trabalho apresenta um
estudo de caso bastante simples nesse contexto, mas sugere que o tema seja tratado
de forma especifica.

Manter uma aderéncia continuada da arquitetura proposta ao modelo abstrato
OPM, que encontra-se em rapido desenvolvimento e atualizacdo. O modelo OPM
tem procurado responder aos diversos desafios impostos ao tratamento da proveni-
éncia de dados. Nesse contexto, ¢ importante que o SciProv seja capaz de incorporar

as funcionalidades do modelo que vierem a ser incluidas ou aprimoradas.
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APENDICE A - Ontologia do
Modelo OPM Especializada no

Dominio de Workflows Cientificos

<?xml version="1.0"7>
<IDOCTYPE rdf:RDF [
<!ENTITY owl "http://www.w3.org/2002/07/owl#" >
<!ENTITY opm "http://www.ipaw.info/2007/opm#" >
<!ENTITY swrl "http://www.w3.org/2003/11/swrl#" >
<IENTITY swrlb "http://www.w3.org/2003/11/swrlb#" >
<IENTITY xsd "http://www.w3.org/2001/XMLSchema#" >
<!ENTITY owl2xml "http://www.w3.org/2006/12/owl2-xml#" >
<IENTITY rdfs "http://www.w3.org/2000/01/rdf-schema#" >
<IENTITY rdf "http://www.w3.org/1999/02/22-rdf-syntax-ns#" >
<IENTITY protege "http://protege.stanford.edu/plugins/owl/protege#" >
<!ENTITY xsp "http://www.owl-ontologies.com/2005/08/07/xsp.owl#" >
1>

<rdf:RDF xmlns="http://www.ipaw.info/2007/opm#"
xml:base="http://www.ipaw.info/2007/opm"
xmlns:opm="http://www.ipaw.info/2007/opm#"
xmlns:rdfs="http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#"
xmlns:swrl="http://www.w3.0rg/2003/11/swrl#"
xmlns:protege="http://protege.stanford.edu/plugins/owl/protege#"
xmlns:owl2xml="http://www.w3.org/2006/12/owl2-xml#"
xmlns:xsp="http://www.owl-ontologies.com/2005/08/07/xsp.owl#"
xmlns:owl="http://www.w3.o0org/2002/07/owl#"
xmlns:xsd="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#"

xmlns:swrlb="http://www.w3.0rg/2003/11/swrlb#"
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xmlns:rdf="http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns#">

<owl:Ontology rdf:about=""/>

<1--
[117777777777777777777777777777777777777777777777777/7777
//

// Annotation properties

//
[11777777777771777777777777777777777777777777177777777777

-—>

<owl:AnnotationProperty rdf:about="&rdfs;comment"/>

<!--
[117777777777777777777777777777771777777777777777777/777
//

// Object Properties

//
[117777777777777777777777777777771777777777777777777/777

-—>
<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#controlledAccount -->
<owl:0bjectProperty rdf:about="#controlledAccount">
<rdfs:range rdf:resource="#Account"/>
<rdfs:domain rdf:resource="#Controlled"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventAccount"/>
</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#controlledByAgent -->

<owl:0bjectProperty rdf:about="#controlledByAgent">
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<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"

>the agent that controlled the process</rdfs:comment>
<rdfs:range rdf:resource="#Agent"/>
<rdfs:domain rdf:resource="#Controlled"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#controlledProcess -->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#controlledProcess">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the process that the agent controlled</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Controlled"/>
<rdfs:range rdf:resource="#Process"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventProcess"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#controlledRole -->

<owl:ObjectProperty rdf:about="#controlledRole">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the role the agent played in controlling the process
</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Controlled"/>
<rdfs:range rdf:resource="#Role"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventRole"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#controlledStartTime -->

<owl:0bjectProperty rdf:about="#controlledStartTime">

<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"

>the time at which the agent began controlling the process
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</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Controlled"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventTime"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#controlledTerminateTime -->

<owl:ObjectProperty rdf:about="#controlledTerminateTime">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the time at which the agent ceased controlling the process
</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Controlled"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventTime"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#derivedAccount -->

<owl:0bjectProperty rdf:about="#derivedAccount">
<rdfs:range rdf:resource="#Account"/>
<rdfs:domain rdf:resource="#Derived"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventAccount"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#derivedArtifact -->

<owl:ObjectProperty rdf:about="#derivedArtifact">
<rdf:type rdf:resource="&owl;TransitiveProperty"/>
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the artifact that was derived</rdfs:comment>
<rdfs:range rdf:resource="#Artifact"/>
<rdfs:domain rdf:resource="#Derived"/>

<owl:inverseOf rdf:resource="#derivedFromArtifact"/>
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<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventArtifact"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#derivedFromArtifact -->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#derivedFromArtifact">

<rdf:type rdf:resource="&owl;TransitiveProperty"/>

<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the artifact from which the derived artifact was derived
</rdfs:comment>

<rdfs:range rdf:resource="#Artifact"/>

<rdfs:domain rdf:resource="#Derived"/>

<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventArtifact"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#derivedTime -->

<owl:0bjectProperty rdf:about="#derivedTime">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the time at which the artifact was derived</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Derived"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventTime"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#eventAccount -->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#eventAccount">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>an association between an event and an account</rdfs:comment>
<rdfs:range rdf:resource="#Account"/>
<rdfs:domain rdf:resource="#Event"/>

</owl:0bjectProperty>



167

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#teventArtifact -->

<owl:0bjectProperty rdf:about="#eventArtifact">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>an association between an event and an artifact</rdfs:comment>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#eventProcess -->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#eventProcess">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>an association between an event and a process</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Event"/>
<rdfs:range rdf:resource="#Process"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#eventRole -->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#eventRole">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the role associated with an event, e.g., for what was an
artifact used?</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Event"/>
<rdfs:range rdf:resource="#Role"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#eventTime -->

<owl:0bjectProperty rdf:about="#eventTime">

<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"

>a piece of timing information associated with an event
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</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Event"/>
<rdfs:range rdf:resource="#TimeInterval"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#generatedAccount -->

<owl:ObjectProperty rdf:about="#generatedAccount">
<rdfs:domain rdf:resource="#Generated"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventAccount"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#tgeneratedArtifact -->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#generatedArtifact">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the artifact that was generated</rdfs:comment>
<rdfs:range rdf:resource="#Artifact"/>
<rdfs:domain rdf:resource="#Generated"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventArtifact"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#generatedByProcess —-->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#generatedByProcess">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the process that generated the artifact</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Generated"/>
<rdfs:range rdf:resource="#Process"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventProcess"/>

</owl:0bjectProperty>
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<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#generatedRole —-->

<owl:0bjectProperty rdf:about="#generatedRole">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the role the generated artifact serves with respect to
the process</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Generated"/>
<rdfs:range rdf:resource="#Role"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventRole"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#generatedTime -->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#generatedTime">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the time at which the artifact was generated</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Generated"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventTime"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#triggeredAccount -->

<owl:0bjectProperty rdf:about="#triggeredAccount">
<rdfs:domain rdf:resource="#Triggered"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventAccount"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#triggeredByProcess -->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#triggeredByProcess">

<rdf:type rdf:resource="&owl;TransitiveProperty"/>

<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
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>the process that triggered the process</rdfs:comment>
<rdfs:range rdf:resource="#Process"/>
<rdfs:domain rdf:resource="#Triggered"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventProcess"/>
<owl:inverseOf rdf:resource="#triggeredProcess"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#triggeredProcess -->

<owl:0bjectProperty rdf:about="#triggeredProcess">
<rdf:type rdf:resource="&owl;TransitiveProperty"/>
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the process that was triggered</rdfs:comment>
<rdfs:range rdf:resource="#Process"/>
<rdfs:domain rdf:resource="#Triggered"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventProcess"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#triggeredTime -->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#triggeredTime">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the time at which the process was triggered</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Triggered"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventTime"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#usedAccount -->

<owl:0bjectProperty rdf:about="#usedAccount">

<rdfs:domain rdf:resource="#Used"/>

<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventAccount"/>
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</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#tusedArtifact -->

<owl:0bjectProperty rdf:about="#usedArtifact">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the artifact that was used</rdfs:comment>
<rdfs:range rdf:resource="#Artifact"/>
<rdfs:domain rdf:resource="#Used"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventArtifact"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#usedByProcess -->

<owl:ObjectProperty rdf:about="#usedByProcess">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the process that used the artifact</rdfs:comment>
<rdfs:range rdf:resource="#Process"/>
<rdfs:domain rdf:resource="#Used"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventProcess"/>

</owl:0bjectProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#usedRole -->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#usedRole">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the role the artifact played as input into the process
</rdfs:comment>
<rdfs:range rdf:resource="#Role"/>
<rdfs:domain rdf:resource="#Used"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventRole"/>

</owl:0bjectProperty>
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<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#usedTime -->

<owl:0ObjectProperty rdf:about="#usedTime">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the time at which the artifact was used</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#Used"/>
<rdfs:subProperty0f rdf:resource="#eventTime"/>

</owl:0bjectProperty>

<!--
[11777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777
//

// Data properties

//
[11777777777777777777777777777777777777777777777777777777771777

-—>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#name -->

<owl:DatatypeProperty rdf:about="#name">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>a name given to this OPM entity</rdfs:comment>
<rdfs:range rdf:resource="&xsd;string"/>
<rdfs:domain>
<owl:Class>
<owl:unionQOf rdf:parseType="Collection'">
<rdf:Description rdf:about="#Account"/>
<rdf:Description rdf:about="#Node"/>
<rdf:Description rdf:about="#Role"/>
</owl:union0f>

</owl:Class>



173

</rdfs:domain>

</owl:DatatypeProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#noEarlier -->

<owl:DatatypeProperty rdf:about="#noEarlier">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the event occurred no earlier than this time</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#TimeInterval"/>
<rdfs:range rdf:resource="&xsd;dateTime"/>

</owl:DatatypeProperty>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#noLater -->

<owl:DatatypeProperty rdf:about="#noLater">
<rdfs:comment rdf:datatype="&xsd;string"
>the event occurred no later than this time</rdfs:comment>
<rdfs:domain rdf:resource="#TimeInterval"/>
<rdfs:range rdf:resource="&xsd;dateTime"/>

</owl:DatatypeProperty>

<l--
[1171777777777777777777777777777777777777777777777777777777777/77777

//
// Classes

//
[1117777777777777777777777777777777777777777777777777777777777/77777

-—>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Account -->

<owl:Class rdf:about="#Account">



<rdfs:subClass0f rdf:resource="#0pmEntity"/>

</owl:Class>
<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Agent -->
<owl:Class rdf:about="#Agent">
<rdfs:subClass0f rdf:resource="#Node"/>
</owl:Class>
<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Artifact -->
<owl:Class rdf:about="#Artifact">
<rdfs:subClass0f rdf:resource="#Node"/>
</owl:Class>
<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Controlled -->
<owl:Class rdf:about="#Controlled">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Event"/>
</owl:Class>
<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Derived -->
<owl:Class rdf:about="#Derived">
<rdfs:subClass0f rdf:resource="#Event"/>
</owl:Class>
<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Event -->
<owl:Class rdf:about="#Event">

<rdfs:subClass0f rdf:resource="#0pmEntity"/>

</owl:Class>
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<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Generated -->

<owl:Class rdf:about="#Generated">

<rdfs:subClass0Of rdf:resource="#Event"/>

</owl:Class>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Node -->

<owl:Class rdf:about="#Node">

<rdfs:subClass0f rdf:resource="#0pmEntity"/>

</owl:Class>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#0pmEntity -->

<owl:Class rdf:about="#0pmEntity"/>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Process -->

<owl:Class rdf:about="#Process">

<rdfs:subClass0f rdf:resource="#Node"/>

</owl:Class>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Role -->

<owl:Class rdf:about="#Role">

<rdfs:subClass0f rdf:resource="#0pmEntity"/>

</owl:Class>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#TimeInterval -->

<owl:Class rdf:about="#TimeInterval'">
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<rdfs:subClass0f rdf:resource="#0pmEntity"/>

</owl:Class>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Triggered -->

<owl:Class rdf:about="#Triggered">
<rdfs:subClass0f rdf:resource="#Event"/>

</owl:Class>

<!-- http://www.ipaw.info/2007/opm#Used -->

<owl:Class rdf:about="#Used">
<rdfs:subClass0f rdf:resource="#Event"/>
</owl:Class>

</rdf :RDF>
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