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Resumo da Dissertacdao apresentada a Universidade Federal de Juiz de Fora como
parte dos requisitos necessarios para a obtencao do grau de Mestre em Ciéncias

Um conceito importante nas pesquisas em e-Science é o de workflows cientificos, que, em
geral, sdo longos, compostos de varias aplicagdbes que, em conjunto, representam um
experimento cientifico. Uma possibilidade para auxiliar na definicdo destes workflows
cientificos € o uso de ferramentas que agreguem semantica para auxiliar na sua
composicao. Os servicos Web semanticos apresentam tecnologias altamente favoraveis a
sua composicdo para a obtengdo de processos mais complexos, tais como o uso de
padrdes Web, independéncia de plataforma, independéncia de linguagem de programacao
utiizada para o desenvolvimento, possibilidade de processamento distribuido, e,
principalmente, o uso de recursos semanticos que possibilitem sua descoberta, composicao
e invocacao automaticas. Com o objetivo de auxiliar na descoberta de servicos Web para a
composicao de workflows cientificos, propomos o desenvolvimento de um framework,
denominado Composer-Science, que realize a busca de servicos Web seméanticos e
componha estes, definindo assim, um workflow cientifico. O objetivo geral do Composer-
Science é permitir que o pesquisador descreva semanticamente um workflow cientifico e,
considerando essa descricdo, automatize, por meio do uso de servicos Web semanticos e
ontologias, a busca semantica por servicos em repositérios e a geragcdo de workflows
cientificos a partir dessa composicao. O objetivo geral do framework pode ser decomposto
em objetivos especificos: o0 registro e o armazenamento, nos repositérios distribuidos
(bancos de dados) do framework, de ontologias de dominio (OWL) e anotacdes dos servigos
Web semanticos (OWL-S); a realizagdo de pesquisa seméantica, baseada em requisitos
fornecidos pelo pesquisador, nos repositorios distribuidos, a fim de realizar a descoberta de
servicos Web semanticos que atendam os requisitos semanticos fornecidos; a analise
sintatica, baseada em requisitos estruturais (dados de entrada e saida), além da analise
semantica dos servicos descobertos por meio da pesquisa semantica, a fim de se obter
possiveis composicdes dos mesmos; a geracdo de modelos de workflows em WS-BPEL a
partir das composicdes possiveis. Desta forma, os modelos gerados pelo framework podem
ser utilizados em Sistemas de Gerenciamento de Workflows Cientificos (SGWfC) e serem
compostos com outros modelos de workflow.

Palavras-chave: Workflow cientifico. Servico Web semantico. Composi¢ao de servicos.



Abstract of Dissertation presented to Federal University of Juiz de Fora as a partial
fulfillment of the requirements for the degree of Master of Science

An important concept in e-Science research is scientific workflows, which are usually long,
consisting of several applications that, together, represent a scientific experiment. One
possibility to assist in defining these scientific workflows is the use of tools that add
semantics to the composition process. Semantic Web services have technologies that are
highly favorable to their composition, in order to obtain more complex processes. Examples
of these technologies are the use of Web standards, platform independence, programming
language independence, possibility of distributed processing and especially the use of
semantic resources that enable their discovery, automatic composition and invocation. With
the aim of assisting in the discovery of Web services for scientific workflows composition, we
propose the development of a framework, named Composer-Science, to conduct the search
for semantic Web services and compose them, thus defining a scientific workflow. The
overall objective of Composer-Science is to allow researcher to describe semantically a
scientific workflow and, considering this description automatize, through the use of semantic
web services and ontologies, the semantic search for services in repositories and the
generation of scientific workflows from this composition. The overall objective of the
framework can be broken down into specific objectives: registration and storage of domain
ontologies (OWL) and semantic annotations of Web services (OWL-S), in distributed
repositories (databases) of the framework; implementation of semantic search, based on
requirements provided by the researcher, in distributed repositories, in order to discovery
semantic Web services that match the semantic requirements provided; the syntactic
analysis, based on structural requirements (input and output), and semantic analysis of
services discovered using semantic search, in order to obtain their possible compositions;
the generation of WS-BPEL workflow models from the possible compositions. Finally, the
models generated by the framework can be used in Workflow Management Systems (WMS)
and composed with other workflow models.

Keywords: Scientific Workflows. Semantic Web service. Service composition.
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1 INTRODUGAO

1.1 MOTIVAGAO

O contexto de e-Science estd fortemente relacionado ao processo de modelagem
computacional, envolvendo o uso de algoritmos ja conhecidos ou que foram desenvolvidos a
partir de técnicas de simulagdo, manipulacdo e mineragdo de dados, dentre outros
processos, em que o modelo € um dos resultados da propria pesquisa, sendo interpretado
como um processo que filtra, transforma, aglutina e gera dados. Por meio da modelagem
computacional é possivel estudar o desempenho de grandes sistemas computacionais sem
que seja necessario implementa-los ou ainda, executar experimentos virtuais sem a

necessidade da construgdo de uma estrutura fisica para tal [SBC, 2006].

Os produtos gerados pelos experimentos assim como os préprios modelos
computacionais e matematicos que representam esses experimentos sio artefatos que
podem ser utilizados na realizacdo de outros experimentos cientificos. Porém, existem
algumas dificuldades na utilizagdo desses artefatos como, por exemplo, a dependéncia de
uma determinada tecnologia, como uma linguagem de programagao ou uma plataforma, que
foi utilizada para o seu desenvolvimento, ou a ndo exposicdo dos artefatos de alguma
maneira que permita que eles sejam aproveitados pela comunidade cientifica. O
encapsulamento de artefatos cientificos em servicos Web é capaz de solucionar o problema
da dependéncia de determinadas tecnologias, pois um servico Web utiliza padrées
conhecidos que permitem a independéncia de linguagem de programacgao e plataforma.
Além disso, os servigos podem ser disponibilizados na Web, de forma que facilite sua
descoberta por cientistas interessados em reutiliza-los.

Atualmente, com a difusdo dos servicos Web capazes de auxiliar nas pesquisas em
diversas areas cientificas, ha um crescente interesse em utiliza-los para compor workflows
que representem procedimentos experimentais. Entretanto, como o nimero de servicos
disponiveis na Web vem crescendo, e os workflows cientificos sdo bastante complexos,
envolvendo muitas tarefas, se torna dificil e custoso, em termos de tempo, buscar
manualmente os servigos capazes de realizar estas tarefas, uma a uma. A fim de resolver
este problema, diversos estudos vém sendo realizados no sentido de automatizar a busca
por servigos que realizam determinada tarefa. Uma forma de otimizar este trabalho é o uso

de buscas semanticas.
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Os artefatos gerados precisam ainda de mecanismos que facilitem a interacao, a
interoperabilidade e o compartilhamento entre grupos de pesquisa que estejam trabalhando
cooperativamente ou mesmo que tenham como dominio a mesma area de interesse,
aproveitando ao maximo os recursos que a Web pode proporcionar no ambito do trabalho
colaborativo.

1.2 JUSTIFICATIVA

Atualmente, os sistemas computacionais sdo considerados essenciais para a pesquisa
cientifica, suportando todos os aspectos relacionados ao seu ciclo de vida. Neste contexto,
e-Science pode ser utilizada para caracterizar o importante papel das tecnologias
computacionais na pesquisa, colaboracdo, compartiihamento de dados e documentos, e uso
de recursos para automatizar a execugao e analise de dados de experimentos cientificos
[PARASTATIDIS, 2009].

O termo e-Science pode ser utilizado, portanto, para descrever o desenvolvimento
de infraestruturas de servicos de software capazes de prover acesso a facilidades remotas,
recursos computacionais distribuidos, armazenamento de informagdes em bancos de dados
dedicados, disseminagdo e compartihamento de dados, resultados e conhecimento
[LAUSCHNER, 2005]. Considerando este cenério, tecnologias como agentes, workflows
cientificos, ontologias e servicos Web semanticos podem ser utilizadas como base para a
composicao de uma infraestrutura de apoio a e-Science.

Na area da Ciéncia da Computacao, uma ontologia define uma especificagao formal
e explicita dos termos de um dominio e das relagdes entre eles [GRUBER, 1995]. Em
aplicacdes de e-Science as ontologias podem ser aplicadas em diversos contextos tais
como: auxiliar na troca de informacdes entre aplicacbes cientificas que trabalham em
dominios correlatos, permitir a descoberta semantica de servicos Web semanticos e auxiliar
na composicao de servicos Web em workflows cientificos [PALAZZI et al., 2009]. Da mesma
forma, as tecnologias de workflow fornecem ambiente para a resolugdo de problemas por
cientistas, facilitando a criacdo e execucao de experimentos a partir do uso de uma grande
quantidade de dados e servigos disponiveis [PIGNOTTI et al., 2008].

O uso de recursos computacionais para a realizacao de pesquisas cientificas nao é
trivial, pois, em geral, os cientistas de outras areas, que ndo a area de computagao, tém
dificuldade para lidar com as tecnologias computacionais disponiveis em baixo nivel de
abstracdo. Sendo assim, o framework proposto nessa dissertacdo tem como obijetivo facilitar
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a definicao de workflows cientificos, permitindo que os cientistas descrevam seus workflows
em um alto nivel de abstragao, utilizando recursos semanticos.

Além da dificuldade de utilizagdo das ferramentas computacionais por cientistas,
existe também a dificuldade para se encontrar artefatos de software que realizem
determinada tarefa necessaria ao experimento que esta sendo realizado. Considerando os
servicos disponiveis na Web, por exemplo, é dificil encontrar, manualmente, um servico para
desempenhar uma dada tarefa de um workflow cientifico. Dessa forma, o framework
proposto visa automatizar a busca por servicos em seus repositérios a partir de busca
semantica.

1.3 OBJETIVOS

Esta dissertacao tem como principal objetivo propor um framework que auxilie a comunidade
cientifica na tarefa de especificar computacionalmente experimentos cientificos, em alto
nivel de abstragao, por meio da utilizacdo dos recursos de repositérios de servicos Web
semanticos, ontologias, composicao de servicos Web semanticos, e workflows cientificos.

O framework, denominado Composer-Science, faz parte de um contexto amplo que
consiste na especificacdo e desenvolvimento de uma infraestrutura, denominada ASOW-
Science [MATOS et al., 2009], para aplicagdes em e-Science, cujo objetivo é o suporte
computacional a projetos de pesquisa e a pesquisadores que desejam compartilhar
experiéncias e resultados. Esta infraestrutura visa apoiar o gerenciamento de aplicagdes e
resultados de pesquisa relacionados a um dado dominio de aplicacao.

O objetivo geral do Composer-Science é permitir que o pesquisador descreva
semanticamente um workflow cientifico e, considerando essa descrigdo, automatize, por
meio do uso de servicos Web semanticos e ontologias, a busca seméntica por servicos em
repositorios e a geragao de workflows cientificos a partir dessa composigao. O objetivo geral
do framework pode ser decomposto em objetivos especificos:

i) o0 registro e 0 armazenamento, nos repositérios distribuidos (bancos de dados) do
framework, de ontologias de dominio (OWL) e anotagdes dos servicos Web semanticos
(OWL-S); ii) a realizacdo de pesquisa semantica, baseada em requisitos fornecidos pelo
pesquisador, nos repositorios distribuidos, a fim de realizar a descoberta de servicos Web
semanticos que atendam os requisitos semanticos fornecidos; iii) a analise sintatica,
baseada em requisitos estruturais (dados de entrada e saida), além da analise semantica
dos servicos descobertos por meio da pesquisa semantica, a fim de se obter possiveis
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composicoes dos mesmos; e iv) a geracao de modelos de workflows em WS-BPEL a partir
das composicdes possiveis.

1.4 ESTRUTURA DO TRABALHO

Esta dissertacdo estd organizada em seis capitulos. Este capitulo apresenta uma breve
introdugdo que engloba a apresentagdo da motivacdo do trabalho, a definicdo de seus
objetivos globais e especificos, assim como o detalhamento de sua estrutura.

O capitulo 2 apresenta os principais conceitos relacionados a este trabalho como, a
definicdo do contexto de e-Science, no qual o trabalho esta inserido; a definicdo de
workflows cientificos e de sua importancia para a pesquisa cientifica; o conceito de ontologia
do ponto de vista de sua aplicagdo neste trabalho; e o conceito de Servicos Web
Semanticos detalhando a linguagem OWL-S para sua descrigdo semantica.

O capitulo 3 apresenta os principais conceitos envolvidos no processo de
composicao de workflows cientificos, detalhando conceitos importantes para fundamentar a
abordagem escolhida, apresentando o principal formalismo utilizado neste trabalho para
auxiliar na modelagem da composicdo dos workflows, que sdo as Redes de Petri [PETRI,
1962], detalhando a linguagem de composicao de workflows WS-BPEL, utilizada para gerar
o modelo de composigcdo proposto na abordagem, e apresentando alguns trabalhos
relacionados.

O capitulo 4 descreve os objetivos do framework Composer-Science e a arquitetura
proposta para sua implementacao, detalhando a arquitetura e apresentando as ferramentas
utilizadas.

O capitulo 5 apresenta cenarios de uso para a utilizacdo do framework Composer-
Science proposto. E detalhado um estudo de caso que consiste na definicido de um workflow
cientifico da area de bioinformatica por meio da utilizagdo do prototipo do framework.
Detalhes relacionados a implementagao do protétipo também sao apresentados.

Finalmente, o capitulo 6 apresenta as conclusdes e sugere trabalhos futuros.
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2 PRESSUPOSTOS TEORICOS

A Computacao revolucionou a pesquisa cientifica, sendo hoje reconhecida como o “terceiro
pilar” a sustenta-la, junto com os pilares da teoria e da experimentagdo [CARVALHO et al.,
2006]. Assim, ela se faz presente em grande parte dos avangos em todas as areas do
conhecimento. Novas formas de interacdo entre as ciéncias, em varios niveis e escalas, séo
mediadas pela unido da Ciéncia da Computagao com diferentes dominios do conhecimento.
Muitas das grandes descobertas cientificas recentes sédo resultados do trabalho de equipes
multidisciplinares que envolvem cientistas da Computagdo [CARVALHO et al., 20086].

Atualmente, estdo sendo aplicados cada vez mais recursos computacionais para
auxiliar no desenvolvimento de atividades de pesquisa nas mais diversas areas da ciéncia.
A utilizacao do recurso de servicos Web é bastante propicia nesta situacao, devido as suas
caracteristicas de interoperabilidade, escalabilidade e flexibilidade [BALBI; PIRES e
MATTOSO, 2005].

Com o crescimento do nimero de servicos Web em varias areas, ha interesse em
construir servicos compostos, que executem tarefas mais complexas. Servicos Web
compostos sdo gerados por meio da combinacdo de outros servicos, € por isso, Sao
capazes de executar funcbes mais complexas que um servico simples. Entretanto, como o
numero de servigos disponiveis vem crescendo, € cada vez mais dificil e demorado para o
usuario encontrar os servigos desejados.

Para auxiliar na resolugdo do problema de composicdo de servicos Web, varios
esforcos vém sendo feitos no sentido de automatizar essa tarefa. Tecnologias como
workflows cientificos [TAYLOR et al., 2006], ontologias [GRUBER, 1992; GRUBER, 1994;
BORST, 1997], e servicos Web semanticos [CARDOSO, 2007] podem ser utilizadas para
permitir essa automatizacdo. Este trabalho tem como principal objetivo apresentar a
proposta de um framework capaz de auxiliar na definicdo e composicdo automatica de
workflows cientificos a partir de servicos Web semanticos.

Neste capitulo, apresentamos os principais conceitos relacionados ao contexto
deste trabalho. A secdo 2.1 define o contexto de e-Science, no qual este trabalho esta
inserido. A secao 2.2 define 0 que sdo workflows cientificos e sua importancia para a
pesquisa cientifica. A segdo 2.3 define o conceito de ontologia do ponto de vista de sua
aplicacao neste trabalho. A secédo 2.4 apresenta o conceito de Servicos Web Semanticos
detalhando a linguagem OWL-S para sua descricdo semantica.
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2.1 E-SCIENCE

Atualmente, os sistemas computacionais tém se tornado importantes para a pesquisa
cientifica, suportando todos os aspectos relacionados ao seu ciclo de vida. A comunidade
cientifica tem utilizado os termos e-Science e e-Research para englobar o importante papel
das tecnologias computacionais na pesquisa, colaboracdao, compartiihamento de dados e
documentos, e uso de recursos para automatizar a execucdo e analise de dados de
experimentos cientificos [PARASTATIDIS, 2009].

A utilizacdo de recursos computacionais no desenvolvimento da pesquisa beneficia
o trabalho das comunidades cientificas facilitando o compartilhamento de dados e servigos
computacionais, além de contribuir para a construgdo de uma infra-estrutura de dados e de
uma comunidade cientifica distribuida [LUDASCHER et al., 2004].

Este contexto em que a computacao se torna parte integrante e imprescindivel para
0 sucesso na realizagdo de pesquisas cientificas das mais variadas areas, é o contexto de
e-Science, em que a ciéncia é realizada com o apoio computacional, se tornando assim,
mais eficiente. Solugbes computacionais sao muito importantes para o desenvolvimento de
pesquisas em areas como, por exemplo, a biologia, que gera grande volume de dados e
necessita do apoio computacional para a realizacao e gerenciamento de experimentos.

As atividades de e-Science estao crescendo por todo o mundo, acompanhadas por
uma proliferacdo de dados e ferramentas. Isto traz novos desafios, por exemplo, como
entender e organizar esses recursos, como compartilhar e reutilizar experimentos bem
sucedidos (ferramentas e dados), e como prover interoperabilidade entre dados e
ferramentas de diferentes locais e utilizados por usuarios com perfis distintos. Estes desafios
geram pesquisas na area da computagdo, no sentido de desenvolver mecanismos que
oferegcam todo o apoio necessario a pesquisa. A computacédo esta em busca de uma infra-
estrutura que permita projetar, reusar, anotar, validar, compartilhar e documentar artefatos
gerados pela pesquisa cientifica[DIGIAMPIETRI, 2007].

O termo e-Science foi introduzido, no Reino Unido, por Taylor, para encapsular as
tecnologias necessarias ao suporte a pesquisa colaborativa e multidisciplinar que emergiu
em varios campos da ciéncia [HINE, 2006]. Taylor reconheceu a importancia do uso de
ferramentas computacionais na pesquisa cientifica colaborativa, multidisciplinar e com
grande volume de dados, e usou o termo e-Science para englobar as ferramentas e
tecnologias necessarias ao suporte a esse tipo de pesquisa [HEY et al., 2009].

Sao caracteristicas de e-Science o acesso a uma vasta colegcdo de dados,
utilizacao de recursos computacionais em larga escala, utilizacdo de recursos heterogéneos
e dindmicos de multiplas organizagées e workflows. No contexto de e-Science, temos a
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utilizacao de cada vez mais recursos computacionais para o auxilio ao desenvolvimento de
atividades de pesquisa. Muitas vezes, € necessdria a combinacdo desses recursos para
obtencdo de maior poder de processamento, para a interagcdo entre grupos de pesquisas
separados geograficamente, ou simplesmente para se obter resultados finais que precisam
ser gerados a partir da agregacao de resultados parciais obtidos pelo uso de diversas
ferramentas.

A Computacdo em Grade ou Grid Computacional (Grid Computing) é uma
tecnologia bastante relacionada as atividades de e-Science. Um Grid Computacional trata
do compartilhamento de recursos relacionados e solugdes de problemas, em organizagbes
virtuais distribuidas geograficamente. A chave deste conceito € a habilidade de negociar
compartiihamento de recursos dispostos ao longo de um conjunto de partes participantes,
provedores e consumidores, e entdo usar os resultados desta fusdo de recursos para algum
proposito [LAUSCHNER, 2005].

A infraestrutura oferecida pela computacdo em grid permite que instituicbes de
pesquisa geograficamente distribuidas interajam e compartiihem dados, metadados e
modelos através de ferramentas para a execu¢dao em ambientes de alto desempenho. Cada
componente da grade pode atuar tanto como cliente como na condigdo de fornecedor de
dados, informagdes e conhecimentos. Essas facilidades permitem maior integragdo de
informacgdes oriundas de diferentes grupos cientificos. A computagcdo em grade permite o
desenvolvimento e a implementagéo de infraestruturas de gerenciamento e disponibilizagao
continua de dados, informagbes e conhecimentos relativos ao desenvolvimento e a
aplicacao de solugdes dinamicas em diversas areas [LAUSCHNER, 2005].

2.2 WORKFLOW CIENTIFICO

A necessidade de sistemas capazes de isolar o fluxo de tarefas da automatizacido de
processos de escritdrio foi identificada nos anos 1970. Ao separar o fluxo do restante do
sistema, ganhou-se flexibilidade e agilidade quando modificacbes eram necessarias. Além
disso, aos profissionais especialistas em areas de negoécios, puderam ser atribuidas as
responsabilidades por essas tarefas, sem que fossem necessarios conhecimentos de
programacgao [NARDI, 2009].

O tema ganhou a atencdo de diversas empresas, que constituiram a Workflow
Management Coalition (WfMC) em 1993. A WfMC, definiu workflow como a automatizagéo
de um processo de negécio ou de parte dele, englobando documentos, informagbes ou

tarefas que sdo passadas entre os participantes do processo, de acordo com regras de
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negocios pré-definidas. Um processo de negécio € uma instdncia de uma tarefa bem
definida que é freqlientemente repetida como parte de uma regra de negécio [WfMC, 1995].

O conceito de workflow também pode ser definido, em linhas gerais, como um
modelo que define o fluxo de processos ou fluxo de tarefas coordenadas e encadeadas
usando um plano sistematico. Diz respeito a organizacao de um conjunto de procedimentos,
em que documentos, informagdes ou tarefas sdo trocados entre os participantes. A
distribuicao de tarefas entre os participantes é baseada em regras e requisitos, constantes
na definichio do workflow. A colaboracdo de todos os participantes é necessaria para
alcangcar um objetivo global de um processo, podendo ser realizada manualmente ou
automaticamente [FERNANDES e NOVAIS, 2007].

Os workflows fornecem meios sistematicos e automatizados para a conducgéao de
andlises de conjuntos de dados e integracdo de aplicagbes. Sdo uma forma de capturar
processos cujos resultados podem ser reproduzidos e métodos podem ser revisados,
validados, repetidos e adaptados. O workflow fornece uma interface por meio da qual os
cientistas podem criar fluxos de trabalho sem a necessidade de programagao de baixo nivel.
O workflow consiste em uma plataforma para integracdo e acesso ao crescente numero
recursos computacionais independentes disponiveis, por cientistas que nao possuem
conhecimento especializado sobre cada um dos componentes ou sobre computagao
[GOBLE e ROURE, 2009].

Além das aplicag6es em sistemas de negdécios, workflows também sao aplicados no
cenério cientifico, que lhes acrescenta algumas complexidades como [NARDI, 2009]:

> Fluxos com grande nimero de etapas, comum no processamento de tarefas

em areas como bioinformatica, quimica, astronomia, agronomia, entre outras;
> Volatilidade dos fluxos, que devem poder ser alterados frequentemente, na
avaliagao de hip6teses cientificas;

> Necessidade de parametrizagdo para grande numero de tarefas, por

exemplo, em buscas por padrées no genoma;

> Monitoramento e acompanhamento da execucao, que deve levar em conta a

dinamicidade dos fluxos;

> Execucdo em ambientes cujos recursos sejam desconhecidos a principio.

A computacdo experimental em larga escala tem causado grande impacto nas
praticas cientificas, produzindo avangos significados em diversas areas de pesquisa. O
poder computacional vem sendo largamente explorado, por exemplo, para a criacdo de
simulacoes sofisticadas relacionadas ao clima e a terremotos, para a extracdo de resultados
de dados cientificos oriundos da astronomia ou da fisica, e para a criacdo de simulacoes e
andlise de dados relacionados a biologia [GIL et al., 2010]. Os avangos computacionais

necessarios a quase todas as areas cientificas incluem aumento dos niveis de automacéo e
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suporte para o desenvolvimento de sistemas cada vez mais complexos [ATKINS et al,
2003; WASHINGTON et al., 2005]. Neste contexto, os workflows vém emergindo como um
paradigma util para a descri¢ao, gerenciamento e compartilhamento de processos cientificos
complexos [GIL et al., 2010].

O workflow é um elemento importante para a pesquisa cientifica. Mais
especificamente em e-Science, temos os workflows cientificos que sdo voltados para
explicitar representagbes de processos experimentais cientificos, geralmente de natureza
colaborativa [FERNANDES e NOVAIS, 2007]. Para facilitar o trabalho dos pesquisadores,
poupando tempo e possibilitando descobertas cada vez maiores e mais confiaveis, os
processos cientificos sdo mapeados para workflows. Com a utilizagcdo de workflows,
servicos s&o associados a cada tarefa de experimentos in silico’, por exemplo [MATTOS e
MATTOSO, 2007].

Os workflows cientificos guardam uma correlagdo muito estreita com o0s
experimentos cientificos propriamente ditos. Os experimentos podem ser executados
inimeras vezes com ligeiras modificagdes nos programas ou em parametros operacionais, e
todo esse processo, independentemente da natureza do workflow é interativo e incremental,
o que faz com que alteracdes na definicdo conceitual de um workflow cientifico sejam
constantes [MATTOS et al., 2008].

Os resultados produzidos pelos workflows cientificos devem ser armazenados, pois
sdao uma fonte de dados imprescindivel para os cientistas. Além do armazenamento dos
resultados, é importante manter o registro do processo de obtencdo dos dados, assim é
possivel garantir a reprodutibilidade de um dado experimento ou ainda o reuso dos dados
em outros experimentos. O mecanismo de registro dos resultados, das versdes de
programas e dos workflows propriamente dito chama-se proveniéncia e permite a economia
de recursos (computacionais e humanos) além da otimizagdo do tempo dos cientistas
[MATTOS et al., 2008].

Os workflows cientificos podem ser considerados cruciais na interagao dos
cientistas com a infraestrutura computacional aplicada a pesquisa. Eles facilitam as
atividades de e-Science permitindo que os cientistas modelem, executem, verifiquem,
reconfigurem e re-executem as andlises de dados cientificos. Este tipo de workflow também
pode ser visto como um novo paradigma de modelagem que integra o controle de dados e a
computagao orientada a processos [LUDASCHER, 2007].

Da perspectiva de um cientista, a integracao das informacdes cientificas obtidas a
partir de diferentes experimentos € necessaria para a formulagao de conclusées e, envolve

a definicdo de workflows e experimentos, sua execugao e geréncia (permitindo reuso, por

' A expressio in silico é, originalmente, usada para denotar simulagdes computacionais que modelam um
processo natural ou de laboratério (LEMOS, 2004).
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exemplo). A criacdo de novos modelos, a utilizacdo de modelos ja existentes, a manipulacao
de dados novos e antigos, a realizacdo de analises sobre os dados e visualizacdo dos
resultados podem ser obtidos a partir da definicdo e execucao de workflows cientificos
[PENNINGTON, 2007].

A modelagem de workflows cientificos ainda € muito dificil, pois existe um maior
dominio na modelagem de workflows para negécios (business workflows), visto que as
caracteristicas deste segundo tipo de workflow sao bem diferentes das caracteristicas do
primeiro. A diferenga mais notavel entre os workflows cientificos e de negécios é a escala.
Quando comparados aos workflows cientificos, os workflows para negdcios normalmente
sdo bem menores. Os workflows cientificos podem envolver centenas de instancias de
servigos, que terdo que ser modeladas. Além disso, os workflows cientificos, na maioria das
vezes, vao executar centenas de invocagdes de servigcos basicos e, consequentemente, vao
enviar centenas de mensagens, que serdo trocadas entre os servigos. Os workflows para
negocios, normalmente, operam em pequena escala [TAYLOR et al., 20086].

O processo de definicao de um workflow cientifico ndo é regido por metodologias
nem € independente de dominio de aplicagdo. Cada workflow requer uma ampla discussao
entre os membros do grupo de pesquisa, sua definicdo geralmente envolve tomada de
decisao e analises refinadas sobre cada uma das etapas. Entretanto, apesar dos workflows
cientificos possuirem caracteristicas particulares, os cientistas desejam aumentar a eficacia
e a eficiéncia dos experimentos cientificos, portanto, faz-se necessario o uso de sistemas de
geréncia de workflows (SGWf) [MATTOS et al., 2008].

Segundo a WIMC (Workflow Management Coallition) é possivel definir um SGWf
como um sistema para a definicdo, criacdo e geréncia da execucao de fluxos de trabalho
através do uso de softwares capazes de interpretar a definicdo de processos, interagir com
seus participantes e, quando necessario, invocar ferramentas e aplicagdes [WfMC, 1995].

Os sistemas de workflows, em geral, apresentam trés componentes: uma
plataforma de execucado (execution platform), uma interface para definicdo visual (visual
design suite), e um kit de desenvolvimento (development kif). A plataforma é responsavel
pela execugdo do workflow, que inclui: (1) invocacdo de servicos e gerenciamento da
heterogeneidade de dados e interfaces entre multiplas plataformas; (2) monitoramento e
recuperacao de falhas; (3) otimizagdo de memoria, armazenamento e execugao, incluindo
concorréncia e paralelismo; (4) manipulagdo de dados, com seu mapeamento e
transferéncia entre servigos; (5) armazenamento de informagbes relacionadas ao processo e
a proveniéncia dos dados gerados; e (6) seguranga e monitoramento de politicas de acesso
[GOBLE e ROURE, 2009].
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2.2.1 Sistemas de Geréncia de Workflows

Sistemas de workflow sdo necessarios a execugao de processos longos, devem ser
robustos e apresentar mecanismos de tolerdncia e recuperagcdo de falhas [GOBLE e
ROURE, 2009]. Os sistemas de geréncia de workflows sdo pacotes de software que
fornecem toda a infraestrutura para definir, executar e monitorar workflows. Eles podem ser
classificados, de acordo com seu uso, em SGWf comerciais, SGWf cientificos e SGWf em
Grid [MATTOS et al, 2008].

O SGWf cientifico é voltado para aplicagdes cientificas de quaisquer areas de
pesquisa, como por exemplo, biologia, fisica, quimica, ecologia, geologia, astronomia, entre
outras. Essas aplicacbes sao baseadas em experimentos cientificos que requerem alto
poder computacional. Os SGWf cientificos sdo responsaveis por invocar as aplicacoes
locais ou externas que participam de um workflow cientifico, passando os dados pertinentes
entre elas. Geralmente eles oferecem para os usuarios interfaces graficas que permitem nao
s6 a definicao conceitual do workflow, como também o monitoramento de sua execucao
[MATTOS et al, 2008].

Segundo [LEMOS, 2004] um SGWf cientifico deve: (1) incluir processos, dados e
recursos mais utilizados e oferecer mecanismos de extensibilidade para acomodar novos
processos, dados e recursos; (2) oferecer ferramentas para a validagdo do workflow definido
pelo cientista; (3) otimizar e executar o workflow de acordo com a arquitetura que esta
sendo utilizada, permitindo intervencdo e monitoramento pelo pesquisador em qualquer
ponto da execugado do workflow; (4) permitir agendamento da execugédo do workflow; (5)
armazenar dados produzidos na execucdo do workflow, além de armazenar e produzir
metadados, permitindo a consulta dos mesmos.

Existem alguns sistemas que tratam de geréncia de workflows e exploragdo de
dados cientificos, sendo possivel destacar o Taverna [TAVERNA, 2010], o VisTrails
[VISTRAILS, 2010] e o Kepler [KEPLER, 2008]

» O Taverna é um ambiente integrado para desenvolvimento e execugédo de
workflows. Surgiu com o propésito de facilitar as atividades de bioinformatica
capturando métodos cientificos como modelos de processos formais, multiplos
e escalaveis, com suporte a grandes conjuntos de dados (data sets)
[ALBRECHT, 2007].

» O VisTrails, que também ¢é um sistema de gerenciamento de workflows
cientificos, foi desenvolvido pela Universidade de Utah, e oferece suporte para
a exploragao e visualizagao de dados.
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> Kepler é um software para analise e modelagem de dados cientificos, que tem
como objetivo principal reduzir o esforco necessario para a criagdo de modelos
executaveis, por meio do uso de uma representacido visual de processos.
Essas representacoes, chamadas de workflows cientificos, mostram o fluxo de
dados através de analise discreta e modelagem de componentes.

Visando possibilitar o reuso de servicos Web de natureza cientifica, é proposto
neste trabalho um framework capaz de automatizar a criagdo de workflows cientificos por
meio da composicdo de servicos web semanticos. Em outras palavras, o framework
proposto recebe a descricdo seméntica de um modelo de workflow cientifico, realiza a busca
de servicos web semanticos a partir dessa descricdo em repositérios de servigos, e
compdem os servicos encontrados gerando um modelo de workflow em WS-BPEL. A

arquitetura e o funcionamento do framework serao melhor detalhados no capitulo 4.

2.2.2 Repositérios

O uso de workflows vem se tornando uma pratica cada vez mais comum no meio cientifico,
dessa forma, os repositorios de workflows e servigos vém sendo considerados mecanismos
cruciais para o compartilhamento e o reuso, que sao praticas muito importantes no contexto
de e-Science.

Os repositérios permitem o compartiihamento de modelos de workflows e de
servicos (computagdes) que podem ser reutilizados por outros desenvolvedores [GIL et al.,
2010]. Em e-Science, muitos repositérios distribuidos de dados e servicos sao
disponibilizados e mantidos por diversas instituicbes. Alguns exemplos sdo o National Virtual
Observatory [NVO, 2010], o Earth System Grid [ESG, 2010], o Biomedical Informatics
Research Network [BIRN, 2010], e o Cancer Biomedical Informatics Grid [caBIG, 2010].

Além de disponibilizarem dados, algumas organizagdes disponibilizam também
algoritmos, servicos, modelos, ou codigos implementados capazes de processarem dados,
que podem ser utilizados como componentes de workflows.

2.3 ONTOLOGIA

Segundo [ALMEIDA, 2003], o termo ontologia tem origem no grego ontos, que significa ser e
logos, que significa palavra. Este termo foi introduzido na filosofia com o objetivo de
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distinguir o estudo do ser humano como tal, do estudo de outros seres das ciéncias naturais.
A origem é a palavra aristotélica “categoria”, que pode ser usada para classificar e
caracterizar alguma coisa.

O uso de ontologias em Ciéncia da Computagao foi iniciado por volta de 1991, no
contexto da DARPA Knowledge Sharing Effort. Este projeto teve como objetivo conceber
novas formas de construgdo de sistemas baseados em conhecimento, de modo que as
bases de conhecimento nao precisassem ser construidas a partir do zero, mas por
componentes reutilizaveis.

As ontologias podem ser usadas para o desenvolvimento de aplicagdes
relacionadas a geréncia do conhecimento, processamento da linguagem natural, comércio
eletronico, integracdo de informacgao, recuperacao de informagéao, integracdo de dados, e
areas de aplicacdo como bioinformatica, educacao e sistemas biologicos [CORCHO et al.
2007] [LAMBRIX et al. 2007].

Em Ciéncia da Computagdo, uma ontologia define uma especificagdo formal e
explicita dos termos de um dominio e das relagbes entre eles, de uma conceitualizacao
compartilhada [GRUBER, 1992; GRUBER, 1994; BORST, 1997]. Segundo [ALMEIDA,
2003], “formal” significa legivel para computadores; “especificacao explicita” diz respeito a
conceitos, propriedades, relagdes, funcdes, restricbes, axiomas que sao explicitamente
definidos; “compartilhado” quer dizer conhecimento consensual; e, “conceitualizagcao” diz
respeito a um modelo abstrato de algum fenébmeno do mundo real.

Uma ontologia permite capturar a compreensdo comum sobre objetos e seus
relacionamentos, em um determinado dominio de interesse, e prover um modelo formal e
manipulavel desse dominio. A especificacdo formal do significado dos termos utilizados
possibilita a criacao de novos termos através da combinacdo dos ja existentes, bem como
permite a integragcdo com outras ontologias [MATOS, 2008].

O estudo e o0 uso de ontologias na area de software foram popularizados com a
idéia da Web Semantica introduzida por [BERNERS-LEE, HENDLER e LASSILA, 2001].
Ainda segundo [BERNERS-LEE, HENDLER e LASSILA, 2001]. Neste contexto, uma
ontologia consiste de uma taxonomia e um conjunto de regras de inferéncia, que permitem
capturar o conhecimento que nao esta explicito na taxonomia.

Segundo [CORCHO et al. 2007], o surgimento da Web Semantica tem causado
uma crescente necessidade de se reutilizar conhecimento, e tem reforgcado o seu potencial
ao mesmo tempo. Por isso, ontologias tém um importante papel neste contexto e sao
utiizadas para fornecer uma forma de compreender o significado semantico das
informacdes. A ontologia representa computacionalmente o conhecimento humano e

permite o compartilhamento e o reuso desse conhecimento.
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Ontologias fornecem um vocabulario comum sobre um dominio, promovem a
interoperabilidade entre sistemas, servem como base para a integracdo e consulta de
modelos de fontes de informagdes. Alguns beneficios de sua utilizacdo sdo o reuso, o
compartilhamento e portabilidade de conhecimento, a manutenibilidade, a documentacao e
a confiabilidade [LAMBRIX et al. 2007]. As ontologias podem estender os relacionamentos
hierarquicos das taxonomias, permitindo relacionamentos horizontais entre os termos. Desta
forma, facilitam a modelagem de requisitos de informagdo do mundo real. Sua
expressividade é ampliada com o uso de maquinas de inferéncia.

A ontologia pode ser considerada uma das mais importantes dentre as tecnologias
da Web Semantica por servir de alicerce para a construgao de outras como, por exemplo, o
servico Web semantico. A fim de tornar possivel a criagdo da Web Seméantica o W3C vem
trabalhando continuamente na criagéo de padrbes abertos e vem incentivando seu uso tanto
pela industria como pelo meio académico. Estes padrées sdo importantes para a integracéo
e a interoperabilidade intra e inter processos [CARDOSO, 2007]. A linguagem padrdo para a
definicao de ontologias, definida pelo W3C, € OWL [OWL, 2004].

A linguagem OWL foi projetada para ser utilizada por aplicagbes que necessitam
processar o conteldo da informacdo em vez de apenas apresentar informacdes para os
seres humanos. Ela é uma revisdo da DAML+OIL Web Ontology Language incorporando
melhorias necessarias da aplicagdo de DAML+OIL [OWL, 2010].A OWL visa atender as
necessidades de uma linguagem de ontologia para a Web, superando algumas limitagcoes
das linguagens que a precederam, como XML e RDF.

O objetivo da OWL é prover uma linguagem de ontologia que possa ser usada para
descrever, de um modo natural, classes e relacionamentos entre classes em documentos e
aplicagbes Web. Os termos usados em uma ontologia devem ser escritos de forma que eles
possam ser usados por diferentes softwares [MATOS, 2008]. OWL distingue entre
construtores e axiomas [SINGH e HUHNS, 2005]. Construtores OWL sdo as primitivas
usadas para especificar novas classes e 0s axiomas sdo as primitivas para fazer assergoes
adicionais sobre as classes e propriedades. Os dialetos OWL provéem construtores de
classes baseados em logica descritiva. Estes construtores usam os tipos de dados definidos
no XML Schema.

Como é baseada em légica descritiva, OWL possibilita 0 uso de mecanismos de
inferéncia, os quais permitem explicitar conhecimentos que estao implicitos em uma base de
conhecimento. Dessa forma, um documento OWL nao deve ser considerado apenas sob o
ponto de vista de sua sintaxe, mas também de sua semantica. Isso significa que dois
documentos superficialmente diferentes em termos sintaticos podem expressar o mesmo
conhecimento, se eles legitimam as mesmas inferéncias. Segundo [SINGH e HUHNS, 2005]

pensar em termos de inferéncias possibilita que conhecimentos de diferentes fontes sejam
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colocados juntos. Modelos conceituais diferentes podem ser combinados e mapeados um
em relagdo ao outro. Os mecanismos de inferéncia podem detectar potenciais
inconsisténcias, ajudando a resolver erros.

O editor Protégé-OWL [PROTEGE, 2010] permite a construcao de ontologias para
a Web Semantica, em especial utilizando a linguagem OWL especificada pelo W3C. Uma
ontologia desenvolvida em OWL pode incluir descricdes de classes, propriedades e suas
instancias. Dada uma determinada ontologia, a semantica OWL especifica como derivar
consequiéncias légicas, ou seja, fatos que nao estdo explicitamente descritos na ontologia,
mas apresentados pela semantica. Essas implicagées podem ser baseadas em um Unico
documento ou em multiplos documentos que foram combinados usando os mecanismos
definidos pela OWL.

2.4 SERVICOS WEB SEMANTICOS

Um servico Web é um sistema de software desenvolvido para dar suporte a interagdo entre
maéquinas por meio de uma rede. Possui uma interface descrita em um formato processavel
por maquina. Outros sistemas interagem com o servico Web conforme especificado em sua
descricdo usando mensagens SOAP, tipicamente por meio do protocolo HTTP usando
serializagdo XML juntamente com outros padroes Web [W3C, 2004].

Servicos Web sdo modulares, autodescritivos, e representam aplicacdes
autocontidas acessiveis por meio da Internet [CURBERA, NAGY e WEERAWARANA, 2001].
Em geral, os servigos Web sdo descritos usando WSDL (Web Service Description
Language) [CHINNICI et al, 2007], que é uma linguagem que fornece informagbes
operacionais sobre o servico. Os servicos Web semanticos sao servicos Web que
apresentam, além das caracteristicas normais dos servicos Web, uma descricdo semantica
de sua estrutura.

A linguagem WSDL n&o apresenta recursos para a descricdo semantica de um
servico. Desta forma, uma solugéo para a criacdo de servicos Web semanticos é por meio
do mapeamento dos conceitos presentes em uma descricdo de servico (especificacdo
WSDL) para conceitos ontolégicos. Entre os elementos declarados explicitamente na
descricao WSDL que podem ser anotados com metadados referentes a conceitos presentes
em uma ontologia estdo operacdes, mensagens, precondicbes e efeitos. Algumas
abordagens e iniciativas que visam especificar servicos Web usando semantica e ontologias
incluem OWL-S [OWL-S, 2004], WSML [WSML, 2004], WSMO [WSMO, 2004], WSMX
[WSMX, 2004], e WSDL-S [AKKIRAJU, et al., 20086].
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As abordagens de servicos Web semanticos podem servir como tecnologia de base
para o suporte a outras questdes relacionadas a servicos Web, tais como, por exemplo,
politicas de modelagem e qualidade de servicos [MILLER et al., 2004; BRADSHAW et al.,
2004]. Algumas abordagens relacionadas a computacdo distribuida, como as estruturas
Peer-to-Peer € de Grids Computacionais (Grid Computing) podem ter a tecnologia de
servicos Web inserida em seu contexto e, dessa forma, podem se tornar tecnologias
semanticas podendo ser denonominadas Semantic Peer-to-Peer ou Grids Computacionais
Semanticos (Semantic Grid Computing) [HAASE et al., 2004; POLLERES et al., 2005]

Existem diversas aplicacdes possiveis para os servicos Web semanticos, dentre
elas podemos destacar aplicacbes em logistica, turismo, trabalho colaborativo, financas,
telecomunicacdes, bioinformatica, business intelligence, e sistemas de informacgbes
geograficas [STUDER et al., 2007].

Neste trabalho, a abordagem utilizada para a anotagdo semantica de servicos Web
serda a OWL-S [OWL-S, 2004], recomendada pelo W3C (World Wide Web Consortium)

atualmente.

2.4.1 OWL-S

Para fazer uso de um servico Web de maneira automatica, um agente de software precisa
de uma descricdo do servigo interpretavel por maquina, além de conhecer os meios para
acessa-lo. A Web Semantica tem como objetivo permitir aos usuarios localizar, selecionar,
compor e executar os servicos Web automaticamente, por meio do uso de recursos
semanticos. Assim, é necessario representar as descricdbes semanticas dos servigos a
fim de que elas sejam processaveis por maquinas e possiveis de serem compartilhadas.

A OWL-S é uma ontologia de servigos por meio da qual é possivel representar as
descricoes semanticas de servigcos Web. A estrutura dessa ontologia esta representada na
Figura 1 e se baseia na necessidade de fornecer trés tipos essenciais de conhecimento
sobre um servigo [OWL-S, 2004]:

> A definicdo sobre o que o servico faz para potenciais clientes é apresentada

no profile, utilizado para anunciar o servico. Nessa perspectiva, cada instancia
da classe de servigco apresenta um ServiceProfile.

> A forma de funcionamento do servico é apresentada no ServiceModel.

Instancias da classe Servico usam a propriedade describedBy para se referir
ao ServiceModel.

» A forma de interacao do cliente com o servico é apresentada pelo grounding.



30

O grounding fornece as informagdes necessdarias sobre protocolos de
transporte. Instancias da classe Service apresentam a propriedade suports a
qual se refere ao ServiceGrounding correspondente.

ServiceProfile

ServiceGrounding

ServicaModal

Figura 1 A ontologia Service [OWL-S, 2004].

A classe Service fornece um ponto de referéncia para a declaracdo de um servigco
Web, uma instancia de Service vai existir para cada servico distinto publicado. A classe
Service possui as propriedades presents, describedBy, e supports. Cada instancia de
Service descreverd (presents) um ServiceProfile, serd descrita (describedBy) por um
ServiceModel, e suportara (supports) um ServiceGrounding.

De uma maneira simplificada, o ServiceProfile fornece as informagdes necessérias
para um agente descobrir um servico, enquanto o ServiceModel e ServiceGrounding,
em conjunto, fornecem informagdes suficientes para um agente fazer uso do servico, uma

vez encontrado.
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3. COMPOSICAO DE WORKFLOWS CIENTIFICOS

A experimentacdo computacional em larga escala tem exercido grande impacto na pratica
cientifica, produzindo avancos significativos em diversas areas de pesquisa. Modelos
computacionais de experimentos cientificos permitem a execugdo dos experimentos de
forma mais rapida e menos custosa que a execuc¢do de maneira tradicional, em laboratérios,
por exemplo [GIL et al., 2010]. Os workflows sdo considerados um paradigma poderoso
para a representacao e gerenciamento de aplicagdes cientificas complexas por fornecerem
uma especificagdo formal para experimentos cientificos. Os workflows fornecem meios
sistematicos e automatizados para a conducdo de andlises de dados e aplicagdes, e sdo
uma forma de capturar um processo experimental uma vez que os resultados e o proprio
processo podem ser revisados, validados, repetidos e adaptados. Além disso, esse
paradigma permite que os cientistas criem seus processos experimentais computacionais
sem realizarem programacgao de baixo nivel, acessando e integrando recursos disponiveis
sem a necessidade de conhecer completamente seu funcionamento interno [GOBLE e
ROURE, 2009].

Os workflows cientificos permitem a representacao de experimentos em diferentes
niveis de abstracao, e a reproducao e compartilhamento desses experimentos entre grupos
de cientistas. A representacao semantica pode ser considerada um nivel de abstracao para
a representacdo de um workflow. Em geral, o processo de definicdo de um workflow
cientifico ndo é regido por metodologias e depende do dominio de aplicacdo ao qual o
workflow se insere. Cada workflow é definido a partir de ampla discussao entre os membros
do grupo de pesquisa, e sua definicdo envolve tomada de decisdo e andlises refinadas
sobre cada uma das etapas. Entretanto, apesar dos workflows cientificos possuirem
caracteristicas particulares, os cientistas desejam aumentar a eficacia e a eficiéncia dos
experimentos cientificos [MATTOS et al., 2008]. Neste contexto, alguns esfor¢cos vém sendo
feitos no sentido de criar algumas abordagens para a composicao de workflows. Entre os
recursos utilizados nas abordagens existentes, podemos citar a utilizagdo de recursos
relacionados a Web Semantica.

Este capitulo apresenta os principais conceitos envolvidos no processo de
composicdo de workflows cientificos. Na seg¢do 3.1 apresentamos os conceitos de
orquestracdo e coreografia de servicos web, que sado conceitos importantes para a
fundamentagao tedrica de nossa abordagem. A secao 3.2 apresenta o principal formalismo
utilizado neste trabalho para auxiliar na modelagem da composicao dos workflows, que sao
as redes de petri. Na secéo 3.3 detalhamos a linguagem de composicao de workflows WS-
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BPEL, que é utilizada para gerar o modelo de composicdo proposto na abordagem.
Finalmente, na secdo 3.4 apresentamos alguns trabalhos relacionados.

3.1 ORQUESTRACAO E COREOGRAFIA

Os termos coreografia e orquestragao se referem a organizagcao de servicos Web a fim de
que trabalhem em conjunto para a realizagdo de uma tarefa comum.

A Orquestragao consiste em ter um servico Web central que controla e coordena as
diferentes operacbes de todos os outros servicos envolvidos na operagdo. Deste modo,
apenas o servigo central tem “conhecimento” do objetivo global que todos desempenham,
sendo o responsavel por definir explicitamente as operacbées e a ordem de invocacao dos
servicos envolvidos, ao passo que estes ndo sabem, nem precisam saber, que estao
contribuindo para um objetivo maior [RIBEIRO, 2008].

Orquestracao se refere a um processo executavel que pode interagir com servigos
Web internos ou externos ao processo. Descreve como os servigos podem interagir a nivel
de mensagens, incluindo a légica da execucao dos servigcos e a ordem de interagdo entre
eles. Essas interacbes podem abranger aplicacdes ou organizacbes e resultam em um
processo. Com a orquestracao, o processo € sempre controlado da perspectiva de uma das
partes envolvidas [PELTZ, 2003].

A coreografia € naturalmente mais colaborativa, pois cada parte envolvida no
processo descreve o papel que desempenha na interagdo. A coreografia inclui a sequéncia
de mensagens que podem envolver varias partes e multiplas fontes. Pode ser associada a
troca de mensagens publicas que ocorre entre multiplos servicos Web [PELTZ, 2003].

A coreografia ndo necessita de um coordenador. Isto porque cada servico Web tem
“consciéncia” do seu papel no processo geral — sabe quais sao 0s servigcos com 0s quais
interage e quando executar as suas operagbes. Coreografia é, assim, um esforgco
coordenado de varios servicos Web, tendo por base a troca de mensagens. Assim, todos os
participantes de uma coreografia tém “consciéncia” do processo de negécio, das operacoes
que devem executar, das mensagens que devem trocar, tal como o momento em que
devem fazé-lo [RIBEIRO, 2008].

Alguns requisitos técnicos sdo necessarios para a orquestragdo ou coreografia de
servicos Web. Para realizar a orquestracao ou coreografia de servicos sdo necessarias uma
linguagem e uma infraestrutura que oferecam suporte a [PELTZ, 2003]:

» Flexibilidade. Uma das mais importantes consideracdes é a flexibilidade

oferecida pela linguagem. A flexibilidade pode ser alcancada se houver uma
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separagao clara entre a légica do processo e os servicos Web invocados. Essa
separagao pode ser alcangada pela manipulagao do fluxo do processo.

> Atividades basicas e estruturadas. Uma linguagem de orquestracdo deve
suportar atividades de comunicacdo com outros servicos e de manipulagao da
semantica do workflow. Podemos considerar uma atividade basica como um
componente que interage com elementos externos ao processo. Atividades
estruturadas gerenciam o fluxo do processo, especificando quais atividades
podem ser executadas e em que ordem.

» Composicao recursiva. Um processo simples pode interagir com diversos
servicos Web. Entretanto, um processo pode ser considerado um servico Web,
permitindo que este processo seja agregado a processos mais complexos.

Tanto a orquestragdo como a coreografia de servicos Web devem suportar alguns
requisitos basicos para o gerenciamento da integridade e consisténcia de suas interacoes.
Esses requisitos incluem [PELTZ, 2003]:

> Persisténcia e correlacao. A possibilidade de manter os estados entre as
requisicoes dos servicos € um requisito importante, especialmente quando se
trata da execugao assincrona de servicos Web. A linguagem e a infraestrutura
devem apresentar mecanismos para gerenciar os dados de persisténcia e
correlacionar requisicdes a fim de construir conversacoes de alto nivel.

» Manipulacado de excecdes e transacdes. A orquestragido longa de servigcos
Web deve gerenciar excecdes e a integridade transacional. Por exemplo,
recursos nao podem ficar presos a uma transagdo que demora a ser
executada.

A linguagem WS-BPEL [WS-BPEL, 2007] apresenta estruturas que possibilitam a
orquestracdo ou coreografia de servicos Web atendendo a todos os requisitos citados.
Dessa forma, essa é a linguagem utilizada para expressar o workflow gerado pelo
framework proposto neste trabalho. A linguagem WS-BPEL sera detalhada na segéo 3.4.

3.2. REDE DE PETRI

A Rede de Petri [PETRI, 1962] é uma técnica de modelagem que permite a representacao
de sistemas, utilizando como alicerce uma forte base matematica. Essa técnica permite
modelar sistemas paralelos, concorrentes, assincronos e nao-deterministicos [MURATA,
1989]. Podemos encontrar as Redes de Petri sendo utilizadas em areas como economia,
biologia, engenharia, computacao, entre outras [DA PENHA et al., 2004].
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As variagbes de Redes de Petri tais como Redes de Petri Coloridas [JENSEN,
1990], Temporizadas [COOLAHAN e ROUSSOPOULOS, 1983] ou Estocasticas [GRANDA
et al., 1992] sdo modelos importantes e que nao fazem parte da teoria original. No entanto,
sao representacdoes que ganharam relevancia por serem capazes de modelar sistemas de
forma mais simplificada ou intuitiva ou simplesmente porque ainda nao havia um modelo
capaz de representar sistemas que envolviam temporizagcbes ou comportamentos

probabilisticos (estocasticos).

3.2.1. Elementos da Rede de Petri

Segundo [MURATA, 1989], as Redes de Petri sdo formadas por dois tipos de componentes:
um ativo denominado transicdo, e outro passivo denominado lugar ou posicdo. Esses dois
componentes sao ligados entre si através de arcos dirigidos. Os arcos podem ser Unicos ou
multiplos e interligam os lugares as transi¢des. A realizagdo de uma acdo esta associada a
algumas pré-condigcbes (condicdo de algumas variaveis de estado), isto é, existe uma
relagdo entre os lugares e as transi¢coes que possibilita a realizacdo de uma acgéo. De forma
semelhante, ap6s a realizagdo de uma acdo, alguns lugares terdo suas informacoes
alteradas (pods-condicdes). Graficamente, os lugares sdo representados por circulos e as

transi¢des por tragos ou barras (Figura 2).

Lugar . - Evento

Transigcdo Funcédo

Figura 2 Elementos basicos das redes de Petri.

A teoria de Redes de Petri apresenta as seguintes propriedades: formalizacao
matematica, representacao grafica e analisabilidade [MATTOS et al., 2008]. Assim, as redes
permitem a representagdo com facilidade de todas as relagbes de causalidade entre

processos em situacdes de sequencialidade, conflito, concorréncia e sincronizacao.
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A definicao formal de uma rede de Petri consiste numa tupla PN = (P, T, F, M),
onde P é um conjunto de posigdes, T € um conjunto de transicées, F < (PxT) u (TxP) é
um conjunto de arcos (relagdes de fluxo) dos lugares as transi¢cdes e vice-versa. My: P —
N* é o marco inicial no qual para cada posicdo p € P existem n € N tokens. Os conjuntos
de posigdes e transicdes sdo disjuntos e uma rede de Petri deve conter ao menos uma
posicdo e umatransicdo: P N T=G,P U T =0 [MATTOS et al., 2008].

3.2.2. Modelagem de Workflow

Na modelagem de workflow utilizando redes de Petri, cada tarefa é representada por uma
transicdo correspondente. Lugares representam as pré e pds-condicdes ou ainda, os
recursos requeridos para a execucao de uma determinada tarefa. Os arcos representam as
relacoes logicas entre as tarefas e o préprio fluxo de trabalho [SALIMIFARD e WRIGHT,
2001].

Existem algumas razbes para a utilizacdo de Redes de Petri na modelagem de

workflows. Em [VAN DER AALST, 1998] sao destacadas as seguintes:

» Semaéntica Formal. Um processo de workflow especificado em termos de uma
Rede de Petri possui uma definicdo clara e precisa, porque a semantica de
Redes de Petri e suas extensdes (colorida, temporizada, hierarquica)
apresentam definigbes formais.

» Natureza Grafica. Rede de Petri constitui uma linguagem gréfica e, por isso, é
intuitiva e facil de aprender. A natureza grafica também suporta a comunicagao
com usudrios finais.

» Expressividade. Redes de Petri suportam todas as primitivas necessarias para
modelar um processo de workflow. Todas as construcbes de roteamento
presentes em sistemas de geréncia de workflow podem ser modeladas. Além
disso, o fato dos estados serem representados explicitamente permite a
modelagem de escolhas implicitas.

» Propriedades. Existe uma grande quantidade de conhecimento, em forma de
livros e artigos, que exploram essa modelagem.

» Andlise. Redes de Petri sdo marcadas pela disponibilidade de muitas técnicas
de analise, fato que, claramente, pode ser considerado uma grande vantagem
em favor do uso desta modelagem para workflows. Estas técnicas podem ser
usadas para prover propriedades e calcular as medidas de desempenho
(tempo de resposta, tempo de espera, taxas de ocupacao, etc.).
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» Independéncia de Fornecedor. Redes de Petri proveem um framework

independente de ferramenta para modelagem e analise de processos.

De acordo com [VAN DER AALST, 1998] e [RUSSEL et al., 2006], um workflow
pode ser analisado com trés visdes distintas: a visdo do caso, a visdo do processo, e a visao
do recurso. A visdo de caso indica que um workflow consiste de diferentes casos que séo
tratados individualmente, isto é, cada pedago do processo é executado por caso especifico.
A visdo de processo indica que um workflow consiste de diversas tarefas em alguma ordem
de roteamento. A visdo de recurso indica que as tarefas em um workflow sdo executadas
por alguns recursos organizacionais. Um recurso pode ser uma maquina (impressora, fax
etc.) ou uma pessoa (participante, empregado etc.). Tal workflow pode ser modelado em
uma Rede de Petri, da seguinte maneira: os casos sdo modelados por fokens de alto nivel,
que tem uma identidade, sao distinguiveis uns dos outros, e podem conter estrutura de
dados; as tarefas sdo modeladas por transicoes e as condicées sdo modeladas por lugares.
Um modelo de workflow pode ser construido especificando como os casos sao roteados
juntamente com as tarefas que precisam ser executadas. De acordo com o WfMC [W{MC,
1995], sdo definidas as seguintes constru¢des de roteamento: sequéncia, paralela,
condicional e iteragdo. A seguir, é apresentada uma breve discussao considerando algumas
dessas construgdes de roteamento e seu mapeamento para redes de Petri.

Além do paradigma de Redes de Petri, outros podem ser utilizados para a
modelagem de workflows. Em [GIL et al., 2010], por exemplo, os workflows sao modelados

como grafos aciclicos.

Roteamento Sequencial

E usado para lidar com relacionamentos causais entre tarefas. Considerando duas tarefas A
e B. Se a tarefa B é executada depois do término da execugéo da tarefa A, entdo A e B sédo
executadas sequencialmente. A Figura 3 mostra que o roteamento sequencial pode ser
modelado através da adicdo de lugares. O lugar c2 modela o relacionamento causal entre a
tarefa A e a tarefa B, isto é, c2 representa uma pés-condicdo para a tarefa A e uma pré-
condi¢cao para a tarefa B.

Vs = P s T

| @ \'—-r A —-:/ | B ——»| — —'-f i
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Figura 3 Roteamento sequencial.
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Roteamento Paralelo

E usado em situacdes onde a ordem de execucdo é menos restrita. Por exemplo, duas
tarefas B e C precisam ser executadas, mas a ordem de execucdo é arbitraria. Para a
modelagem em Redes de Petri sdo construidos dois blocos: o AND-split e 0 AND-join. A
Figura 4 exibe a rede do roteamento paralelo, onde a execugdo do AND-split habilita ambas
as tarefas B e C, enquanto que AND-join indica que D sé estara habilitado apds a execucao
de ambos, B e C, isto é, D é usado para sincronizar dois subfluxos. Como resultado, as

tarefas B e C sdo executadas em paralelo.
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Figura 4 Roteamento paralelo.

Roteamento Condicional

E usado para permitir que um roteamento possa variar entre casos. Para modelar uma
escolha entre duas ou mais alternativas, dois blocos de construcao sao usados: o OR-split e
o OR-join. A Figura 5 ilustra a situacdao onde a tarefa A é seguida ou pela tarefa B ou pela
tarefa C, ou seja, é feita uma escolha entre B e C. A execugéo de uma dessas duas tarefas

€ seguida pela execucao da tarefa D.
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Figura 5 Roteamento condicional.
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3.3. WS-BPEL

A Web Services Business Process Execution Language (WS-BPEL) [OASIS, 2007], quando
foi criada, com a denominacdo BPEL4WS, veio para substituir duas linguagens para
workflow criadas anteriormente pela IBM e pela Microsoft. A Web Services Flow Language
(WSFL) [WSFL, 2007], que foi criada pela IBM, disponibilizava uma viséo orientada a grafos
para definir um workfllow. A XLANG [XLANG, 2007], criada pela Microsoft apresentava uma
visdo mais voltada para a estrutura orientada a blocos [TAYLOR et al, 2006]. A
continuidade de BPEL4WS ficou sob responsabilidade do érgdo de padronizagcdo OASIS
(Organization for the Advancement of Structured Information Standards) e assim criou-se 0
padrao WS-BPEL (Web Services Business Process Execution Language) que atualmente
esté na versdo 2.0 [JORDAN et al., 2007; TAYLOR et al., 2006].

Os conceitos basicos de WS-BPEL podem ser aplicados de forma abstrata ou
executavel. Um processo WS-BPEL abstrato € um processo parcialmente especificado, que
ndo se destina a ser executado e que deve ser expressamente declarado como “abstrato”.
Considerando que os processos executaveis sdo totalmente especificados e, portanto,
podem ser executados, um processo abstrato pode esconder alguns dos detalhes
operacionais necessarios concretos expressos por artefatos executaveis.

Todas as construcdes de processos executaveis estdo disponiveis para processos
abstratos, consequentemente, processos WS-BPEL executaveis e abstratos tém o mesmo
poder de expressao. WS-BPEL define um modelo e uma gramética para descrever o
comportamento de processos baseados em interagbes entre 0 processo e 0s seus
parceiros. A interacdo com cada parceiro ocorre através das interfaces dos servigos Web, e
a estrutura das relagdes ao nivel da interface é encapsulado no que é chamado um
partnerLink. O processo WS-BPEL define como as multiplas interagbes com esses parceiros
sao coordenadas para alcancar o objetivo do processo assim como a légica necessaria para
essa coordenacdo. A WS-BPEL também introduz mecanismos sistematicos para lidar com
excecdes e falhas de processamento. Um processo WS-BPEL é uma definicdo reutilizavel
que pode ser utilizada de diferentes formas em diferentes cenérios [OASIS, 2007].

Dois termos comumente utilizados na coordenagédo da execugao de servigos sao
orquestracdo (orchestration) e coreografia (choreography). Embora esses termos possam
parecer sinbnimos a primeira vista (e muitos os tratam desta forma), na realidade sao
conceitos diferentes e que se complementam, sobrepondo-se apenas em alguns pontos
[PELTZ, 2003]. WS-BPEL pode ser considerada uma linguagem de orquestragao.

O termo orquestracdo € utilizado para descrever processos executaveis que

interagem com servicos internos e externos, determinam regras de negécio e a ordem de
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execucao das tarefas de processos geralmente longos, transacionais e de multiplos passos.
Coreografia, por outro lado, trata das interagdes entre servigos envolvendo diversas partes,
dando maior atengdo as regras de interagdo que as partes estdo submetidas, incluindo
dependéncias de fluxo de execucdo, dependéncias no fluxo de dados, correlacdo de
mensagens, restricoes de tempo e regras de controle de transacdao [BARROS et al., 2005].
Pode-se dizer que a orquestragdo tem o foco na execugdo de um processo do ponto de
vista das agdes internas de uma das partes, ja a coreografia tem o foco no processo como
um todo.

A WS-BPEL é uma linguagem que possui grande parte de seus conceitos
semelhantes ao da teoria de workflows, ja que esta linguagem é focada na execucdo de
processos sequenciais e paralelos com multiplos passos, assim como na teoria de
workflows. O metamodelo da WS-BPEL tem como elemento central o Processo (Process),
onde se relacionam outros elementos como Atividade (Activity), Correlacao (Correlation),
Compensagao (Compensation) e Parceiro (Partner). E na definicao do elemento Activity que
se define o fluxo de execucdo de um processo através de elementos como /f, While, Pick,
Flow, e Sequence, € o fluxo de mensagens através dos elementos Receive, Reply, e Invoke.

A WS-BPEL permite ainda a definicdo de dois tipos de processos, os abstratos e os
executaveis. A especificacdo define que ambos os processos compartiiham dos mesmos
recursos da linguagem, porém os abstratos permitem que determinadas etapas de um
processo sejam omitidas, assumindo assim um papel de descritor ou modelo de processo
[OASIS, 2007]. E possivel descrever um modelo de workflow WS-BPEL abstrato, que é um
modelo que destaca os comportamentos mais importantes do workflow, sem especificar
todos os detalhes. A intencdo é permitir uma definicdo a partir das caracteristicas publicas
visiveis do workflow, escondendo detalhes que podem ser variaveis em implementacoes
diferentes do mesmo workflow. Isso funciona como uma interface em linguagens de
programacgao. O modelo abstrato sera entao implementado por um modelo de workflow WS-
BPEL que ira conter todos os detalhes e sera chamado modelo de workflow WS-BPEL
executavel [TAYLOR et al., 2006].

WS-BPEL lida essencialmente com aspectos funcionais do processo de negécio:

» Fluxos de controle (branch, loop, parallel);

» Comunicagdes assincronas;

» Nao determinismo;

» Unidades de trabalho, falhas e compensacdes.

WS-BPEL ja é o padrao estabelecido como a linguagem para a especificacao de
processos de negdcio, além disso, 0 WS-BPEL vem ganhando espaco na especificacao de
processos cientificos [EMMERICH et al., 2006].
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E também uma linguagem para a especificacdo de processos que descreve
processos assincronos de longa duracado e suas interagdes. De forma simplificada, a WS-
BPEL pode ser vista como uma linguagem de programacao que é expressa em XML e que
prové as construcdes de controle de fluxo para a combinacdo de servicos WSDL. A
linguagem é focada em servicos Web, entretanto outros elementos podem ser incorporados
a um fluxo de processos WS-BPEL (por exemplo, métodos Java, EJBs etc.).Um processo
descrito em WS-BPEL representa um conjunto de comportamentos publicos observaveis,
inclui informag¢des de quando esperar uma mensagem, quando enviar uma mensagem e
quando tratar operagdes que falharam. A especificacdo WS-BPEL baseia-se em trés
conceitos [OASIS, 2007]:

» Protocolos de descricdo de processos invariavelmente expressam
comportamentos dependentes de dados. Neste caso a linguagem necessita de
construtores condicionais e de expiragao de tempo (time-out);

» A habilidade de especificar condicées de excecdo e suas conseqiiéncias, tais
como seqliéncias de recuperagcao, sao tao importantes para a linguagem de
processos como as seqiiéncias que tratam fluxos corretos de execugao;

» Interagbes de longa duracado incluem com freqiiéncia unidades de trabalho
multiplas, aninhadas e cada uma com seus proprios requisitos de dados.

Na especificacdo WS-BPEL, todas as interagdes internas a um workflow ocorrem
através de interfaces de servicos Web definidas em WSDL. Dessa forma, os processos
podem apresentar dois comportamentos: (1) o processo interage com o servico Web através
da interface dos servigcos Web descrita em WSDL e (2) o processo define a si mesmo como
um servigo Web descrevendo sua interface por meio de WSDL [LEYMANN et al., 2007].

Como WS-BPEL foi desenvolvida para trabalhar com servicos Web, cada workflow
WS-BPEL pode ser considerado um servico Web. Isso faz WS-BPEL se ajustar
perfeitamente ao middleware de servigos Web e torna facil a composicado de workflows
hierarquicos. Um workflow WS-BPEL é um servico Web que pode ser usado dentro de um
outro workflow WS-BPEL que, por sua vez, também pode ser usado dentro de um outro
workflow WS-BPEL e assim por diante. Essa estrutura permite a composicdo de um
workflow a partir de varios outros [TAYLOR et al., 2006]. Na linguagem WS-BPEL, o
resultado de uma composicao de servicos Web é chamado processo (Process), 0s servicos
participantes sdo chamados de parceiros (Partners) e a troca de mensagens ou a
transformacao de resultados intermediarios é chamada de atividade (Activity).

A especificagdo de WS-BPEL oferece um vasto conjunto de ferramentas para
manipulacdo de mensagens XML, extracdo e combinacdo de partes de mensagens XML,
descricao e validacdo do conteldo dessas mensagens e roteamento de mensagens para
servicos Web [TAYLOR et al., 2006]. WS-BPEL define processos de negoécios usando uma
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linguagem baseada em XML e n&o se concentra em representacoes graficas dos processos
nem especifica uma metodologia de definicdo particular para os processos [LEYMANN et
al., 2007].

3.3.1. Estrutura da Linguagem WS-BPEL

A especificagdo WS-BPEL possui atividades béasicas e estruturadas. Uma atividade basica é
uma instrucdo que nao interfere no fluxo de execugcdo e executa uma operacao simples,
como invocar um servico Web ou fazer tratamento de dados. Uma atividade estruturada
gerencia o fluxo do processo, especificando a ordem de execugdo, como por exemplo,
lacos, execucao sequencial, execugdo em paralelo e desvios condicionais. No Quadro 1 sado
apresentadas atividades de WS-BPEL separadas em atividades basicas e estruturadas.

Quadro 1 Atividades WS-BPEL.

Alividades basicas
invoke Invoca um servico Web
reply Envia uma mensagem de resposta a um cliente
receive Recebe uma mensagem de um cliente
assign Comando de atribuicao
throw Sinaliza explicitamente um erro interno
wait Especifica um tempo de espera
empty Uma atividade que ndo tem nenhum efeito
rethrow Relanga um erro que foi capturado
Atividades estruturadas
sequence Atividades dentro de um bloco sequence séo
executadas sequencialmente
if Desvio condicional
while Execucéo iterativa (lacos)
repeatUntil | Execucgédo iterativa (é executado ao menos uma
vez)
pick Associa acdes a determinados eventos
flow Atividades dentro de um bloco flow sédo executadas
em paralelo
foreach Execucéao

A linguagem tem um forte conjunto de estruturas de controle (lacos, condicdes etc.)
e um bom suporte para capturar e manipular excegdes (falhas) e reversdo de mudancas
pelo uso de compensacgdes. Compensagdes sdo importantes, em particular, para workflows
com execucoes longas, que necessitam de operacdes de undo (desfazer) em casos de
erros irrecuperaveis em servicos que estdo sendo usados pelo workflow, em que
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consisténcias globais tém que ser restauradas antes que o workflow seja finalizado
[TAYLOR et al., 2006].

Um processo WS-BPEL é normalmente divido em duas seg¢des: uma secao de
declaracdo e uma secdo contendo os processos de “atividades”. Envolto em um elemento
XML <process> que identifica 0 nome do processo em si.

As declaragbes globais sao tipicamente a primeira segdo de um processo que
contém as declaragdes globais do workflow, isto inclui os servigos Web que serdo utilizados,
os parceiros do workflow (<partnerLinks>), quais variaveis serao utilizadas, associadas a tag
<variable>, além das definicdes dos tipos complexos que serao utilizados, tag <types>.

As variaveis inputClient e outputClient sdo necessarias para a entrada e saida do
workflow. Outros construtores de alto nivel também sao declarados nesta primeira secao.
Sao eles os construtores de erro global, expressos na tag <faultHandlers>, e os
manipuladores de falha de transacao global, expresso por <compensationHandlers>.

A segunda parte do processo WS-BPEL, que contém a légica de processamento e
a area de definicdo do processo, contém os passos com chamadas a servicos Web que sao
interconectados para compor um processo Util ao usuario. Nesta secao existem dois tipos de
atividades. O primeiro tipo é referente as atividades de processo e atividades de dados. As
atividades de processo atuam na chamada e recepcao dos servicos Web, como exemplos
destas primitivas tém-se as tags: <invoke>, <receive> e <reply>. Ainda nas atividades de
processo podemos controlar 0 mesmo, através das fags: <wait> e <terminate>. Para a
manipulacdo de dados temos a tag <assign>.

As atividades estruturadas definem o controle programatico sobre quais passos
serdo executados no workflow, incluem o tratamento de condigcbes com a fag <case>;
execucdo de lagos, <while>; construtores de execucdo em paralelo como o <flow>; e
construtores de execugéo sequencial com 0 <sequence>.

A Figura 6 abaixo ilustra um codigo WS-BPEL para a invocacdo do servico
entrezSpell e entrezFetch. O primeiro retorna sugestdes de escrita para um dado termo
biol6gico; o segundo retorna uma lista de registros dado um identificador primario. Para a
execugcdo de cada servigo temos as tags <invoke> e <receive> dentro de uma seqléncia
(<sequence>), garantindo que eles serdo executados um apdés o outro. Mas as duas
seqgliéncias de atividades estdo envoltas por uma atividade de fluxo (<flow>), o que permite
que as subseqiiéncias sejam executadas em paralelo.
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<flow>
<segquence>

partnerLink="Entr
portType="servic Ut
operation="run_eFetch"
inputvVariable="gqueryKey"/>

<receive name="receive_invokeEntrezFetch"
partnerLink="EntrezFetchService"
portType="servic tilsServiceSoapCallback"
operation="run_eFetch_ Ms"
variable="outputFetch"/>

</sequence>

<

<invoke name="invokeEntrezSpell" partnerLink="EntrezSpellService"
portType="services:eUtilsServiceSoap"
operation="run eSpell"
inputVariable="term"/>

<receive name="receive invokeEntrezSpell"

partnerLink="EntrezsSpellService"
portType="services:eUtilsServiceSoapCallback"
operation="run eSpell Ms"
variable="outputSpell"/>

</sequence>

</flow>

Figura 6 Cédigo WS-BPEL de execucao paralela [ENTREZ, 2008]

Todas as mensagens em WS-BPEL estio contidas em varidveis. As variaveis sao
passadas entre atividades WS-BPEL. Para copiar e modificar o contelido de variaveis pode
ser usada a atividade de assinalar (<assign>). E suportada a linguagem XPath para
selecionar e modificar o conteudo XML [TAYLOR et al., 2006].

A WS-BPEL apresenta ainda um mecanismo de identificacdo para instancias de
processos, que permite a definicdo de identificadores de instancias no nivel do envio de
mensagens da aplicacdo. Além do controle de identificadores, também oferece suporte a
criacdo e destruicdo de instancias de processos por meio de um mecanismo basico de
controle de ciclo de vida [TAYLOR et al., 2006].

A linguagem apresenta o recurso de definir workflows baseados em grafos. E facil
iniciar diversas atividades em paralelo com <flow> e WS-BPEL permite definir
dependéncias, de forma grafica, entre as atividades. Cada atividade (um né no grafo) pode
ter diversos links de chegada e de saida. Para uma atividade iniciar sua execugao, todos os
links de chegada devem estar habilitados. Quando uma atividade é finalizada, todos os seus
links de saida ficardo habilitados. Sendo estes links de entrada de outras atividades, estas
atividades poderao ser iniciadas. Este recurso permite que sejam construidos diversos tipos
de grafos em WS-BPEL e a parte mais interessante é que WS-BPEL permite ao
programador misturar abordagens estruturadas e graficas em um mesmo workflow
[TAYLOR et al., 2006].

A WS-BPEL nao tem loop paralelo. Este fator é particularmente importante quando

se trata de uma aplicacao cientifica. Se o nimero de iteracdes é constante, é possivel usar
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<flow> para iniciar multiplas atividades em paralelo, mas essa abordagem nao funciona se o
namero de iteracbes depende de um dado de entrada do workflow, por exemplo. Um loop
paralelo pode ser simulado com invocagdes nao bloqueantes de um servico Web (que sera
um sub-workflow WS-BPEL). Mas esse tipo de invocagao ¢é dificil de definir e, em geral,
estabelecer canais de comunicagao entre o sub-workflow e o workflow principal, assim como
detectar se todos os sub-workflows foram finalizados com sucesso, pode ser uma tarefa
dificil [TAYLOR et al., 2006].

Existem diversas ferramentas que podem ser usadas para definir workflows WS-
BPEL. Elas podem variar de editores de XML simples ou mais sofisticados até ferramentas
gréaficas com uma interface para compor workflows através da conexao de servicos Web por
meio de grafos, escondendo do usuario o texto XML dos processos de WS-BPEL e gerando
o XML automaticamente quando necessario. Como as ferramentas gréaficas operam em um
alto nivel de abstracdo elas, normalmente, suportam apenas um subconjunto das
funcionalidades de WS-BPEL. Essas funcionalidades costumam estar relacionadas a um
determinado grupo de usuarios ao qual a ferramenta se aplica [TAYLOR et al., 2006].

A WS-BPEL vem se tornando o principal padrdo para workflows baseados em
servicos Web e pode ser integrada a arquitetura Web e a portais. Esta linguagem é uma
escolha viavel para workflows cientificos. WS-BPEL suporta extensées como BPELJ, que
permite interagcoes entre workflows WS-BPEL e componentes Java, e é possivel que
algumas das extensoes existentes se tornem padrdes para workflows WS-BPEL cientificos
[TAYLOR et al., 2006].

Por apresentar caracteristicas muito ligadas a workflows cientificos como, por
exemplo, recursos para o tratamento de excecdes e facilidades para representacao de
workflows complexos, esta linguagem vem sendo amplamente utilizada para a
representagdo deste tipo de workflow. WS-BPEL é uma boa linguagem para
compartiihamento de workflows entre diferentes projetos, o que facilita atividades de e-
Science, fortalecendo a idéia de que esta linguagem pode ser usada no apoio a pesquisa
cientifica. A WS-BPEL pode ser vista como uma ferramenta que permite que um workflow
importe e exporte outros workflows WS-BPEL em projetos cientificos [TAYLOR et al., 2006].
Existem, atualmente, muitos esforcos no sentido de desenvolver ferramentas que oferecam
facilidades ao desenvolvimento de workflows cientificos.

No contexto deste trabalho, a linguagem WS-BPEL ¢é utilizada para a definigdo de
workflows cientificos compostos por servicos Web semanticos. Um documento WS-BPEL
que representa um workflow cientifico é apresentado como resultado da execucdo do
framework proposto neste trabalho.
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3.3.2. Ferramentas para Definicdo e Execucédo de Workflows WS-BPEL

Os engines de execugdo de modelos de workflow WS-BPEL sdo na realidade a versao

atualizada, para servicos Web, dos sistemas de gerenciamento de workflow. Estes sistemas

aderem as especificagbes da Workflow Management Coalition [WfMC, 1995] e possuem

arquitetura baseada em seus padroes.

Alguns engines que se destacam comercialmente e academicamente para a

execugao de workflows em WS-BPEL séo:

>

>

ActiveBPEL: O ActiveBPEL [ActiveBPEL, 2006] tem sua distribuicdo gratuita.
Os principais beneficios associados ao ActiveBPEL incluem: completude, pois
implementa toda a especificacdo BPEL 1.1; for¢ca da industria, pois suporta
caracteristicas como persisténcia de processos, notificacdo de eventos e
console das APIs; e trilha de crescimento, o modelo de desenvolvimento
gratuito permite a evolugao rapida através das contribuicdes da comunidade. O
engine do ActiveBPEL roda sobre um container de serviet padréo tal como o
Tomcat. Isto significa que os servidores de aplicagdes J2EE podem executar o
ActiveBPEL. O engine também acompanha uma console de administracdo que
permite redefinir par@metros do engine assim como verificar informagdes dos
workflows disponiveis. As bases de dados de persisténcia dos processos BPEL
sao implementados por um SGBD em meméria que acompanha o ActiveBPEL.
JBoss JBPM: O JBoss jBPM [JBoss jBPM, 2009] é uma ferramenta para a
construcao de workflows gratuita que utiliza a infraestrutura J2EE. Apesar do
engine ser suportado por qualquer infraestrutura J2EE, ele possui uma
integracdo natural com o JBoss. O JBoss utiliza uma linguagem propria para a
construcdo de workflows, a jPdl (JBoss jBPM Process Definition Language). A
jPdl se propde a ser uma linguagem de especificacdo de processos flexivel o
suficiente para lidar com pequenos workflows e também workflows corporativos
e intercorporativos. Para atender as ligacbes entre corporacées a linguagem
BPEL pode ser utilizada. O engine de processo mantém o controle dos estados
e das variaveis de todos os processos ativos. O engine de processo é
composto de um manipulador de solicitagcdes (request handler) que prové a
infraestrutura de comunicacdo que aloca as tarefas para os processos
adequados. Os servicos de interagdo (Interaction Service) expdem as
aplicacdes existentes como funcdes ou dados nos processos finais. O gerente
de estados (state manager) manipula 0s processos em execugao no engine

alocando os registros e dados além de preparar os acessos as bases de dados
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para as acdes resultantes dos processos. O monitor de processo (monitor
process) prové a visibilidade dos estados finais dos processos em que 0s
usuarios e processos estao interagindo. A linguagem de processos € o nucleo
do engine e se baseia em grafos diretos. Sobre este nlcleo do engine de
manipulacdo de grafos outros padrdes sao suportados: BPEL, BPELJ, BPML,
ebXMLs, BPSS e WfMC’s XPDL.

Microsoft BizTalk Server: As capacidades de orquestracdo do BizTalk
[BizTalk, 2009] sdo focadas na comunicagdo entre sistemas, suportando
processos de negécio que dependem da integragdo de diversos softwares.
Possui como principais focos a integracao de arquiteturas corporativas (EAI),
B2B e geréncia de processos de negdécio (BPM). O suporte a servicos Web do
BizTalk é provido pela arquitetura ASP.NET que se beneficia da infraestrutura
Microsoft para a construcdo de workflows em conformidade com a WCF
(Windows Communication Foundation) para a criagao de aplicagdes orientadas
a servico. Além disso, suporta especificacbes padrdao da industria como:
WSSecurity, WS-ReliableMessaging e WS-AtomicTransaction. O engine do
BizTalk é calcado em duas caracteristicas basicas: uma ferramenta para
especificar e implementar a l6gica do workflow e diversos mecanismos para a
comunicagdo entre as aplicagbes participantes. Para implementar esta
diversidade de interfaces de comunicacdo o BizTalk define um conjunto de
adaptadores (adapters): adaptador de servico Web, que permite a
comunicagao SOAP/http; adaptador de arquivo, que permite a leitura e escrita
de arquivos no sistema de arquivo Windows; adaptador HTTP, que permite o
envio e recebimento de informagdo usando o http; adaptador MSMQ, usado
para a comunicagdo utilizando o Microsoft Message Queuing; adaptador
WebSphere MQ, utilizado para a comunicacdo como o IBM WebSphere
Message Queuing; adaptadores SMTP, que permitem o uso de mensagens
usando o SMTP; adaptador POP, que habilita o recebimento e envio de
mensagens através do POP3; e adaptador SQL, que permite a leitura e escrita
em um banco de dados Microsoft SQL Server. Ao contrario dos outros engine
BPEL o BizTalk nao utiliza a infra-estrutura J2EE como suporte ao engine.

IBM WebSphere Process Server: O IBM WebSphere Process Server
[WebSphere, 2009] é construido em cima da infraestrutura SOA da IBM, desta
forma incorpora todas as caracteristicas padrbées para integrar aplicacdes e
servigos. Destacam-se na implementacao do engine de execucao de workflows
o suporte a servicos Web sobre diversos protocolos, como SOAP/http e
SOAP/JMS; o suporte a WSDL 1.1 e aos padrdoes de seguranga e transagoes,



47

WS-Security e WS-Atomic Transactions; o suporte aos protocolos de
mensagens JMS, WebSphere MQ e permitindo a comunicacdo multicast; inclui
pacotes para construgdes de clientes em C/C++ e .NET além de Java. O seu
engine possui como destaque a portabilidade de instalagdo em diversos
sistemas operacionais. Este pode ser instalado em servidores com diferentes
sistemas operacionais. Junto com o engine, o IBM WebSphere integra um
editor de processos visual para a definigdo dos workflows. Este editor incorpora
um depurador para acompanhar cada passo da execucdo de um workflow
BPEL, permitindo assim, a interacdo humana nos processos em execugao, que
podem ser interrompidos e persistidos.

> Oracle BPEL Process Manager: O Oracle BPEL Process Manager [ORACLE,

2009] tem como foco principal a integracdo de servicos de forma colaborativa e
transacional para processos de negécio. Ele incorpora suporte nativo ao BPEL;
integra servigos Web, mensagens JMS, componentes JCA e tarefas do usuario;
permite  monitoracdo e auditoria; apresenta compatibilidade com a
especificagdo BPEL4WS 1.1; permite a troca de mensagens sincronas e
assincronas. O nucleo do engine BPEL da Oracle agrega outras caracteristicas
que tornam a ferramenta bastante robusta. A primeira caracteristica é a
“desidratacdo do contexto” de execugdo do workflow que é a persisténcia dos
estados da execucdo do workflow. Esta caracteristica torna a execugdo do
workflow mais robusta, pois caso haja falha na execucao de algum processo, o
workflow pode ser reiniciado a partir do ponto onde houve a falha. Outra
caracteristica ndo menos importante é a capacidade de manipular arquivos
XML grandes. Esta caracteristica introduz um componente de gerenciamento
de banco de dados ao engine, expandindo as capacidades da ferramenta. Por
fim, a infraestrutura do Oracle BPEL ainda conta com um servidor UDDI para
facilitar a localizagdo de servicos Web conhecidos. Como infraestrutura de
suporte ao engine Oracle BPEL, as possibilidades sdo os servidores de
aplicagdo J2EE mais tradicionais, tal como, o Oracle AS, o Weblogic da BEA,
IBM Websphere Application Server e o JBoss. A possibilidade de instalagdo do
engine em diversos servidores de aplicagdo aumenta o espectro de instalacoes
existentes em que a ferramenta pode ser instalada.

No conjunto acima podemos separar 0s engines em dois grandes Qrupos:
comerciais e gratuitos. Entre os comercias temos o BizTalk, IBM WebSphere Process
Server e o Oracle BPEL PM. Os gratuitos sdo o ActiveBPEL e o JBoss jBPM; que sao
gratuitos para o uso, sob a Licenga LGPL que permite acesso ao fonte do engine, mas nao
restringindo o uso deste dentro de aplica¢cdes comerciais.
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3.4. ABORDAGENS PARA COMPOSIGAO DE WORKFLOWS CIENTIFICOS

Diversos esforcos vém sendo realizados no sentido de facilitar a criacdo (composicao) de
workflows pelos cientistas. Algumas ferramentas vém sendo desenvolvidas com o objetivo
de automatizar este processo.

A maioria dos esforgos relacionados a servigos Web vem sendo feitos no sentido de
automatizar sua utilizagdo. Os esforgos iniciais fracassaram em suas promessas de
automatizar a interacdo e composicdo dos servigos dinamicamente. A razdo para esse
fracasso foi que a tecnologia de servicos Web nao oferecia meios suficientes para descrever
0os servicos de maneira que permitisse a construcdo de mecanismos genéricos de
descoberta, execugdo e composicao dos mesmos [CHARIF e SABOURET, 2006]. Porém o
uso da Web semantica juntamente com os servicos Web veio para modificar este cenario. A
Web semantica transforma a Web em um repositério de dados legiveis e inteligiveis por
computador enquanto os servigos Web fornecem as ferramentas para o uso automatico
desses dados.

O trabalho de [GIL et al., 2010] propde um algoritmo para a geragdo automatica de
um workflow a partir de modelos (templates) de workflows de alto nivel disponiveis em um
repositério de workflows. Nessa abordagem, o usudrio pode definir seu workflow por meio
da selecdo de um modelo do repositério e da customizacao desse modelo através da adigéo
de restricdes nos resultados desejados ou nos recursos a serem utilizados. Esse algoritmo
proporciona ao usuario uma grande flexibilidade em termos do nivel de abstracdo da
informagao que ele fornece, assim como da quantidade de informagdes fornecidas.

Dada a definicdo de um workflow, o algoritmo deve: 1) interpretar a definicdo do
workflow como um conjunto de restricbes nos componentes e nos dados do modelo utilizado
para sua definicdo; 2) consultar um catalogo externo de componentes para analisar as
implicagbes dessas restrigbes nos componentes individuais, € um catalogo externo de
dados para analisar as restricdes de dados; 3) analisar o workflow como um todo por meio
da propagacao de restricoes ao longo de sua execucao; 4) considerar conjuntos de dados,
componentes e escolhas de parametros alternativos por meio da criacdo de possiveis
workflows candidatos; 5) gerar workflows prontos para execugcdo. Os componentes do
workflow gerado podem ser servicos Web ou codigos implementados disponiveis para
execugao remota. O workflow é estruturado como um grafo aciclico.

O trabalho de [CHARIF e SABOURET, 2006] propée uma abordagem para a
selecao e composicao dindmica de servigos. Os servigos sao selecionados e compostos de
acordo com as restricbes expressas por um usuario. Essa abordagem é baseada em
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sistemas multi-agentes (MAS — Multi-Agent Systems) e pode ser decomposta em trés
passos:

» Formalizar e decompor as solicitagdes do usuario em uma ou mais solicitagdes
interdependentes, que sdo enviadas a um agente mediador responsavel pela
descoberta de servicos candidatos;

» Descobrir e recuperar os servicos candidatos a partir de um registro usando
palavras chave extraidas das solicitagbes do usuario;

» Selecionar e compor os servicos por meio da interagdo entre o agente
mediador e os agentes que provéem os servicos candidatos até que as
solicitagbes do cliente sejam satisfeitas.

O trabalho de [SHIN et al., 2009] propde um método de composicao de servicos

Web que busca garantir a corretude funcional e a complexidade temporal da composicao.
Nesse trabalho, a seméantica funcional é definida como a descricao exata da funcionalidade
de um servico. A funcionalidade do servigo é representada por um par constituido por uma
acao e o objeto alvo dessa acgao.

As informagbes sobre servigos sdo organizadas e armazenadas em um modelo
grafico de duas camadas proposto. Dada a requisicdo de um usuario, pacotes de
composicoes sao buscados no modelo grafico e servicos compostos sdo construidos a partir
dos pacotes descobertos. Para avaliar o desempenho do método proposto, o trabalho
apresenta a realizacdo de experiéncias para a avaliagdo da velocidade e exatiddo da
composicao.

O trabalho de [SANCHEZ et al., 2009] tem como objetivo principal a obtencdo de
um sistema que, a partir do emprego de agentes inteligentes e do uso intensivo de
ontologias, melhore o rendimento no consumo de servicos Web e incremente a
automatizacdo das tarefas de gestdo dos mesmos. Em outras palavras, o objetivo deste
trabalho é a obtencdo de um ambiente de execucao de servicos Web semanticos baseado
na tecnologia de agentes.

O sistema apresenta independéncia do dominio e da aplicacédo, atendendo assim a
diversas aplicagbes em dominios distintos. Uma das tarefas fundamentais da plataforma é a
gestdo e manejo dos servicos Web semanticos realizando um conjunto de tarefas basicas:
descoberta, selecdo, composicdo e invocagao de servigos. O funcionamento do sistema se
da completamente por meio da agdo de agentes, sendo constituido por sete agentes, quatro
bases de conhecimento que contém as ontologias necessarias ao funcionamento da
plataforma e trés interfaces para relacionamento com entidades externas: consumidores de
servigos, provedores de servigos, e desenvolvedores de software.

O trabalho de [KARAKOC e SENKUL, 2009] apresenta uma abordagem de
programacgdo baseada em restricbes para a resolugdo do problema da composicdo de
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servicos Web. A principal propriedade dessa abordagem é a habilidade de expressar e
resolver um rico conjunto de restrigdes para modelar requisitos de qualidade de servico em
servigos Web compostos, e prover um framework unificado para realizar esta tarefa.

Para modelar e satisfazer as restricoes do usuario, técnicas de gerenciamento de
alocacéao de recursos de workflows sao adaptadas para a selegéo de servigos. A abordagem
proposta é realizada em um framework de composicdo de servicos Web chamado
Composite Web Service Framework (CWSF). Usando esse framework, o problema da
composicao de servicos Web é transformado em um problema de satisfacao de restrigoes, e
os planos de composi¢cao sao gerados por um solucionador de restricées (constraint solver).

O CWSF utiliza informagbes semanticas dos servicos Web para realizar a sua
composigao. Técnicas semanticas sdo utilizadas para descobrir servigos, seleciona-los e
realizar o controle de tarefas de composicdo do processo. Dessa forma, a selecdo de
servicos que satisfazem as restricdes nao se da a partir de analise sintatica e sim a partir do
uso de modelos semanticos dos servicos. A saida do framework (output) € um esquema da
composicao de servicos Web na qual o tempo e a forma de execug¢do dos servigos estdo
definidos.

3.4.1. Comparagao com Composer-Science

O trabalho de [GIL et al, 2010] ndo faz uso de tecnologias semanticas para obter um
workflow executavel ao final do processo de composicao. Desta forma, esse trabalho difere
do Composer-Science no sentido de que a o trabalho detalhado nesta dissertacao propde o
uso de tecnologias semanticas, como servicos Web semanticos e ontologias, para a
composicao do workflow e gera um modelo de workflow em uma linguagem padrdo (no
caso, WS-BPEL) que pode ser executado em qualquer engine existente capaz de interpreta-
la. O uso de tecnologias semanticas auxilia na descoberta automatica de servigos Web para
compor o workflow, reduzindo, dessa forma, o custo relacionado ao tempo gasto para a
criacdo do workflow cientifico. A geragao de um modelo em uma linguagem padrao confere
maior facilidade de uso dos resultados obtidos pelo pesquisador, por existirem ferramentas
disponiveis que interpretam a linguagem e documentagéao disponivel referente a mesma.

O Composer-Science utiliza o paradigma de Redes de Petri como base para a
geracdo de um modelo de workflow, enquanto o trabalho de [GIL et al., 2010] gera um
workflow como um grafo aciclico.

O trabalho de [CHARIF e SABOURET, 2006] é semelhante ao Composer-Science
no sentido de que propde uma abordagem para a selecdo e composicdo dindmica de
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servicos. O Composer-Science faz uso de tecnologias seménticas como servicos Web
semanticos e ontologias para descobrir servicos que se enquadrem na composicdo de um
workflow, enquanto o trabalho de [CHARIF e SABOURET, 2006] realiza a busca de servicos
a partir de palavras-chave fornecidas pelo usuario, porém, sem utilizar recursos semanticos
que ampliem o poder da descrigao do servico pelo usuario e da busca de candidatos.

O trabalho de [SHIN et al., 2009] propde um método de composicao de servicos
Web que busca garantir a corretude funcional e a complexidade temporal da composicao,
utilizando seméntica funcional. Dessa forma, esse trabalho tem como principal objetivo
aprimorar a forma de descricdo da funcionalidade de um servico, de forma que essa
descricao possibilite a composicao correta, do ponto de vista funcional e do ponto de vista
temporal. O objetivo do Composer-Science nao é obter uma descrigao funcional aprimorada
e também nao é a verificacdo da corretude da composicdo gerada do ponto de vista
funcional e temporal. O Composer-Science tem o objetivo de obter servicos e compor estes
servigos formando um workflow cientifico a partir de informagées seméanticas, o que facilita o
trabalho do cientista, considerando que este n&o necessita lidar com questbes
computacionais complexas que atendam os parametros semanticos definidos pelo usuario.

O trabalho de [SANCHEZ et al, 2009] visa a obtengdo de um ambiente de
execugao de servicos Web semanticos baseado na tecnologia de agentes. Assim como o
Composer-Science, esse trabalho faz uso da tecnologia de servicos Web semanticos para
auxiliar a busca de servicos e apresenta independéncia de dominio de aplicagao.

Porém, uma de suas tarefas fundamentais é a gestao e manejo dos servigos Web
semanticos realizando descoberta, selecdo, composicdo e invocagao de servigos. Dessa
forma, difere do Composer-Science, que tem o objetivo de permitir a descricao semantica de
um modelo abstrato de workflow por um usuario e, a partir dele, descobrir, selecionar e
compor servicos Web seméanticos obtendo um modelo executavel de workflow expresso em
WS-BPEL. O trabalho de [SANCHEZ et al., 2009] nao é focado na composicio de servicos
Web, ndo possuindo portanto nenhum mecanismo que auxilie o usuario na tarefa de
modelagem da composicao.

O trabalho de [KARAKOC e SENKUL, 2009] se baseia no uso de restricbes para
permitir que o usuario defina o servico composto desejado. O framework proposto nesse
trabalho é capaz de interpretar essas restricdes e, utilizando recursos semanticos, encontrar
e compor servigos, gerando um esquema ao final de sua execugdo que representa um
servigo composto.

O Composer-Science tem o objetivo de gerar um modelo de workflow ao final de
sua execugcao, € ndo um modelo de servico composto, como o trabalho de [KARAKOC e
SENKUL, 2009]. A geragdo de um modelo de workflow difere da geracdo de um servigo
Web composto no sentido de que o modelo do workflow é expresso em uma linguagem
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especifica para essa finalidade, apresentando cada servico que o compde, podendo ser
modificado e controlado, no momento de sua execugao, pelo pesquisador. Porém, assim
como em [KARAKOC e SENKUL, 2009], o Composer-Science faz uso de semantica para
descobrir servicos e analisar sua compatibilidade com o modelo do workflow e com os
outros servigos encontrados, que também serdo utilizados na composi¢ao do workflow.
Considerando os SGWf (Sistemas de Gerenciamento de Workflows), o Composer-
Science tem um objetivo diferente. A maioria dos SGWf existentes, tais como [TAVERNA,
2010], [VISTRAILS, 2010] e [KEPLER, 2008], por exemplo, visam principalmente a definicao
e execugao dos workflows. O framework proposto tem como objetivo permitir a definicao do
workflow de maneira semantica e, a partir dessa definicdo, encontrar servicos para compor
esse workflow. O Composer-Science ndo permite a execucdo do workflow obtido, como a
maioria dos SGWf, mas auxilia na sua criagdo por meio do uso de recursos semanticos, o
que permite um alto nivel de abstracdo na definicdo do workflow, facilitando a tarefa do

cientista.
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4. COMPOSER-SCIENCE

No contexto de e-Science, as tecnologias de workflow fornecem ambiente para a resolugéo
de problemas por cientistas, facilitando a criacdo e execucdo de experimentos a partir do
uso de uma grande quantidade de dados e servigos disponiveis [PIGNOTTI et al., 2008].

Este framework faz parte de um contexto amplo que consiste na especificacdo e
desenvolvimento de uma infraestrutura para aplicacbes em e-Science, cujo objetivo é o
suporte computacional a projetos de pesquisa e a pesquisadores que desejam compartilhar
experiéncias e resultados. Esta infraestrutura visa apoiar o gerenciamento de aplicacoes e
resultados de pesquisa relacionados a um dado dominio de aplicacdo. O framework
proposto nessa dissertacdo usa os conceitos de repositério de servicos Web semanticos,
ontologias, composicéao de servicos Web semanticos, e workflows cientificos.

Este capitulo descreve os objetivos do framework Composer-Science e a
arquitetura proposta para sua implementacdo. E apresentada a descricdo arquitetural do
Composer-Science e as ferramentas utilizadas.

4.1. OBJETIVOS

Os servicos Web semanticos apresentam tecnologias favoraveis a sua composi¢ao para a
obtencdo de processos mais complexos, tais como o uso de padrdes Web, independéncia
de plataforma, independéncia de linguagem de programagdo utilizada para o
desenvolvimento, possibilidade de processamento distribuido, e, principalmente, o uso de
recursos semanticos que possibilitam sua descoberta, composicao e invocacio automaticas.
Com o objetivo de auxiliar na descoberta de servicos Web para a composicao de workflows
cientificos, propomos o desenvolvimento de um framework que realize a busca de servigos
Web semanticos e componha estes, definindo assim, um workflow cientifico.
Especificamente, o framework deve permitir:

a. Registro e armazenamento, nos repositérios distribuidos (bancos de dados) do
framework, de ontologias de dominio (OWL) e anotagdes dos servicos Web
semanticos (OWL-S).

b. Realizacdo de pesquisa semantica, baseada em requisitos fornecidos pelo
pesquisador, nos repositorios distribuidos, a fim de realizar a descoberta de
servicos Web seméanticos que atendam os requisitos seméanticos fornecidos.
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c. Analise sintatica, baseada em requisitos estruturais (dados de entrada e saida),
além da analise semantica dos servicos descobertos por meio da pesquisa
semantica, a fim de se obter possiveis composicoes dos mesmos.

d. Geracdo de modelos de workflows em WS-BPEL a partir das composicoes
possiveis.

A geracdo de modelos em WS-BPEL permite sua composicdo com outros
workflows. Conforme apresentado no capitulo 3, um workflow WS-BPEL é um servico Web
que pode ser usado dentro de outro workflow WS-BPEL e assim por diante. Essa estrutura
permite a composicao de um workflow a partir de varios outros [TAYLOR et al., 2006]. Além
disso, 0 uso desta linguagem padrdo permite que este workflow possa ser executado em
Sistemas de Gerenciamento de Workflow capazes de executar processos definidos em WS-
BPEL.

4.2. ONTOLOGIAS

Desde a introdugdo do uso de ontologias na Ciéncia da Computagdo progressos
consideraveis vém sendo feitos nessa area. O surgimento da Web Semaéntica trouxe
consigo a crescente necessidade de reuso de conhecimento e, as ontologias e métodos de
resolucdo de problemas (que podem ser considerados os precursores dos servicos Web
semanticos) desempenham um papel muito importante nesse contexto.

O Composer-Science usa, além dos conceitos de repositério de servicos Web
semanticos, composicao de servicos Web semanticos, e workflows cientificos, o conceito de
ontologias, para descobrir servicos e compor workflows cientificos a partir deles. As
ontologias de dominio sao utilizadas para, segundo o contexto cientifico em que o workflow
se insere, i) descrever o dominio de aplicacdo dos workflows a serem compostos, ii) servir
de base para a anotacéo de servicos Web semanticos, e também, iii) para a realizacao de
inferéncias que auxiliem na busca de servicos nos repositérios.

Além das ontologias de dominio, que relacionam o workflow ao contexto cientifico
em que ele esta inserido, ao longo do desenvolvimento deste trabalho, surgiu a necessidade
de descrever o dominio de workflows cientificos, segundo o0 modelo que sera gerado para
representa-lo. Desta forma, considerando que, ao final do processo de composicdo do
workflow, é gerado um modelo WS-BPEL que o representa, com o objetivo de tornar a
descricdo inicial do workflow mais precisa, foi desenvolvida uma ontologia inicial que
descreve este modelo WS-BPEL. Esta ontologia, chamada WS-BPELOnto (WS-BPEL
Ontology), foi desenvolvida para ser utilizada juntamente com as ontologias de dominio na



55

descricao do workflow cientifico cuja composicao se deseja obter ao final da execugao do
framework.

As ontologias de dominio utilizadas no framework podem ser relacionadas a
qualquer area cientifica relacionada ao contexto de e-Science. E permitido ao usuério do
sistema acrescentar ontologias de dominio para auxilia-lo a descrever seu workflow. Por
outro lado, a ontologia WS-BPELOnto nao pode ser modificada e é utilizada como base para
a geracao do modelo WS-BPEL que representa o workflow final.

4.2.1. Ontologia WS-BPELOnto

Neste trabalho é proposto o uso da ontologia WS-BPELOnto (WS-BPEL Ontology), aplicada
a representacdo de workflows compostos por servicos Web por meio da linguagem WS-
BPEL. Obijetivos, caracteristicas e limitagdes da ontologia sdo apresentados, bem como
uma visdo geral e uma descricao detalhada dos seus elementos.

A linguagem escolhida para definicho da ontologia foi OWL por prover
expressividade suficiente para representar os conceitos desejados, e ao mesmo tempo
permitir o uso de mecanismos de inferéncia e a definicdo de regras semanticas. A escolha
da linguagem se deu com o objetivo de usar um formato padronizado e recomendado pelo
W3C, além disso, um numero crescente de ferramentas para trabalhar com OWL, como
Protégé-OWL [PROTEGE, 2010] e Jena [JENA, 2010], e a implementagdo de mecanismos
de inferéncia como Racer [RACER, 2010] e Pellet [PELLET, 2010] facilitam seu uso e
permitem a criacao de aplicacdes customizadas.

O principal objetivo da ontologia WS-BPELOnto é prover uma base para a
conceitualizacéo, a partir de um modelo WS-BPEL, das partes que compdem um workflow.
A ontologia visa facilitar e tornar mais clara a descrigdo semantica do modelo do workflow
desejado pelo usuario do sistema, e liga de forma direta a descricao inicial do workflow ao
modelo WS-BPEL obtido ao final da execucdo do framework. Neste sentido, a WS-
BPELOnto ¢é apresentada em uma versdo inicial. Axiomas, regras semanticas serao
detalhados em versoes futuras. Considerando os objetivos propostos inicialmente, que sao
relacionados ao suporte a composicdo de servicos web no Composer-Science, a versao
inicial da ontologia atende aos seus propositos.

A Workflow Management Coalition (WfMC) é uma organizagdo que tem como
objetivo ampliar a exploracdo da tecnologia de workflow, por meio do desenvolvimento de
normas e de uma terminologia comum. A ontologia proposta neste trabalho busca atender
as necessidades de descricdo encontradas ao longo do desenvolvimento do framework
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Composer-Science, e foi desenvolvida utilizando como base as definigcbes técnicas de
terminologias relacionadas a workflows propostas pela WIMC [WfMC, 1999] associando-as
as terminologias relacionadas ao modelo de workflow WS-BPEL.

Os conceitos basicos e terminologias associadas a workflows, assim como as
relagdes entre eles, propostos em [WfMC, 1999], sao apresentados na Figura 7.
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Figura 7 Terminologia basica e relagoes [WfMC, 1999].

Os termos basicos presentes na terminologia proposta em [WfMC, 1999] utilizados
para o desenvolvimento da ontologia WS-BPELOnto foram adaptados para o contexto de
workflows cientificos, considerando que a proposta de [WfMC, 1999] visa principalmente a
nomenclatura utilizada na definicdo de workflows de negécios.

Em [WfMC, 1999], além dos conceitos bésicos, sdo apresentados conceitos
similares e suas ligagdes com esses conceitos basicos. Dessa forma, utilizamos também os
conceitos similares apresentados para desenvolvimento da ontologia WS-BPELOnto, de
forma a ampliar seu poder de expressao.

A partir de um modelo WS-BPEL, foram extraidos os conceitos basicos
relacionados a um workflow expresso nessa linguagem, e considerados indispensaveis para

a descricdo de um workflow no framework Composer-Science proposto neste trabalho.
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Partindo dos conceitos basicos relacionados ao modelo WS-BPEL, foram inseridos os
conceitos propostos em [WfMC, 1999], relacionando-os aos primeiros sempre que possivel.
Os conceitos basicos oriundos de WS-BPEL utilizados na ontologia WS-BPELOnto séo
Process, PartnerLink e Variable, apresentados na Figura 8.
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Figura 8 Nivel topo da ontologia WS-BPELOnto.

A classe Process e suas subclasses representam um processo WS-BPEL. Um
workflow é representado, em WS-BPEL, por um processo.

Um documento WS-BPEL contém um elemento XML <process> que identifica o
processo representado. Esse elemento envolve a logica de processamento e a definicao do
processo em si, além dos passos com chamadas a servicos Web que sao interconectados
para compor o processo como um todo. A Figura 9 apresenta a estrutura da classe Process.

Considerando que um Process em WS-BPEL representa um workflow,
consideramos essa ligacdo semantica na estrutura da ontologia proposta. Sendo assim,
segundo a ontologia WS-BPELOnto, um Workflow pode ser de negdcios (BusinessWorkflow
ou BusinessProcess) ou cientifico (CientificWorkflow ou CientificProcess). No contexto deste
trabalho, se insere somente a definigao de workflow cientifico.
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Figura 9 Classe Process da ontologia WS-BPELOnto.

A Classe PartnerLink representa um servico. No caso de um modelo WS-BPEL de
workflow, cada tarefa que compbéem o workflow ou Process é representada por um
PartnerLink. Em WS-BPEL cada PartnerLink representa um servico Web e, dessa forma, o
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workflow é composto por servicos Web. A Figura 10 apresenta a estrutura da classe
PartnerLink.

Sabendo que cada PartnerLink corresponde a uma tarefa do workflow, podemos
considerar que um PartnerLink é uma atividade (Activity) ou uma tarefa (Task) ou um passo
(Step) do workflow. Com base na terminologia fornecida por [WfMC, 1999], uma atividade
(Activity) pode ser automatizada (AutomatedActivity) ou manual (ManualActivity).

Uma atividade automatizada pode ser uma fungao (Function), uma aplicagcdo que é
invocada (InvokedApplication), um servico (Service), ou mais especificamente, um servico
Web (WebService), que é o tipo de tarefa que compde um workflow no contexto do
Composer-Science.
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Figura 10 Classe PartnerLink e expansao da classe Activity da ontologia WS-BPELOnto.

A classe Variable Representa uma variavel, sendo uma entrada ou saida de um
servico ou do workflow. A Figura 11 apresenta a estrutura da classe Variable.

Uma variavel pode ser de entrada (/nputVariable) ou pode ser uma saida/resultado
(OutputVariable) de um servico (InputPartnerLinkVariable). O escopo da variavel também
pode alcangar o workflow como um todo, sendo ela de entrada (/nputProcessVariable) ou de
saida/resultado (OutputProcessVariable) do workflow.



(" Thing <=3 WSBPELElement b=t—s+— variable T,

59

( .InputProcessVariable.‘_-

_ s -
I'.Input"u"ari.auble-\;il—'“--:‘— 'InputP‘artnerLink‘.."ariahle:- )
— — R —— e

Adb—iz=d - ST T —
— T [ Outputwariable <—isad— OutputProcess\ariable )
S <okl 2

‘OutputPartnerLinkVariable

Figura 11 Classe Variable da ontologia WS-BPELOnto.

A ontologia WS-BPELOnto proposta é uma versdo inicial e, como tal, apresenta

algumas limitagoes:

» Na&o foi considerado nenhum tipo de integracdo ou alinhamento com outras

ontologias de dominio. No entanto, a existéncia de elementos semanticamente
ricos na ontologia WS-BPELOnto indica a possibilidade de integracdo com
outras ontologias do dominio de workflows.

A ontologia foi testada apenas com os modelos de workflows definidos no
contexto do framework Composer-Science, tendo sido criada especificamente
para uso no ambito deste trabalho. No entanto, ela pode ser estendida de
forma a possibilitar sua utilizagdo em outro contexto.

Como ocorre com qualquer ontologia expressa em OWL, nao é praticavel a
edicdo da ontologia diretamente no arquivo texto. OWL possui diversas
representagdes diferentes e os editores OWL estdo preparados para trabalhar
com essas diversas representagdes. A complexidade da sintaxe torna inviavel
lidar diretamente com os marcadores OWL. Uma vez que a ontologia WS-
BPELOnto é expressa em OWL (bem como os modelos gerados a partir dela),
pressupde-se 0 uso de ferramentas especificas para se trabalhar com os
modelos. Um editor OWL como, por exemplo, o Protege [PROTEGE, 2010],
pode ser utilizado para acessar os modelos. No entanto, esses editores
possibilitam o acesso a diversas classes, individuos e propriedades que sao
elementos na ontologia e que ndo deveriam ser visiveis ao usuario que esta

construindo o modelo.
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4.3. ARQUITETURA

Na Figura 12 é representada a arquitetura do Composer-Science, o que permite um melhor
entendimento das etapas realizadas pelo mesmo, para alcangar seu objetivo de descobrir

servigos Web semanticos e compor um workflow cientifico a partir destes.

Composer-Science Block
Client Block

2 View

1 Reqgistry

B Search

4 Resuit

Composel

G Resuit : Result

Figura 12 Arquitetura do framework proposto.

Podemos dividir o framework em dois blocos: o bloco do cliente (Client Block na
Figura 12), que invoca o servico, e 0 bloco que contém as camadas que compdem o
framework (Composer-Science Block na Figura 12).

O bloco do cliente implementa uma interface (User Interface na Figura 12) por meio
da qual o usuério interage com o framework, detalhando as especificidades relacionadas ao
workflow que ele pretende criar. Esta interface consiste em uma aplicagdo Web que permite
o detalhamento das caracteristicas seménticas do workflow cientifico que estd sendo
definido pelo usuario do sistema.

Por meio da interface, o usuario tem acesso a representagdes graficas (imagens)
simplificadas das ontologias de dominio disponibilizadas pelo framework e pode definir quais
das ontologias disponiveis serdo utilizadas na descricdo semantica do workflow e de suas
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tarefas. Apds definir quais ontologias de dominio serdo utilizadas para descrever seu
workflow, é possivel que o usuério defina semanticamente, por meio do uso de termos
presentes nessas ontologias, as funcionalidades a serem realizadas por cada tarefa que
compde o workflow e também o objetivo a ser alcangado pelo workflow como um todo. O
outro bloco, denominado Composer-Science Block, realiza a busca dos servicos Web
semanticos que atendam as especificacdes fornecidas pelo usuario, e fazem a composicao
destes servigos a fim de obter o workflow desejado ao final do processo.

O framework oferece quatro servicos para seus usuarios:

> View: visualizacdo do modelo da ontologia escolhida pelo usuario através da
interface. O usuario seleciona uma das ontologias disponiveis no framework e
solicita a sua visualizagdo para melhor compreender sua estrutura.

> Registry: registro de ontologia de dominio (OWL) e descricdo semantica
(OWL-S) de um servico Web. O usuario pode acrescentar novas ontologias e
novos servicos Web semanticos ao sistema. As ontologias tém algumas de
suas estruturas referenciadas em bancos de dados relacionais, e sua
representagao OWL armazenada nos repositérios do framework. As descrigbes
semanticas OWL-S sdo armazenadas diretamente nos repositérios do
framework.

> Search: busca de servicos que atendam as especificagdes de cada tarefa
definida semanticamente pelo usuario. Com os dados semanticos fornecidos
pelo usuario sao realizadas inferéncias que ampliam o poder da pesquisa
semantica, facilitando a descoberta de servicos compativeis. A busca
semantica é realizada com base na comparacdo entre as descricdes
semanticas (OWL-S) dos servigos disponiveis nos repositorios e, as descricdes
das tarefas do workflow definidas pelo usuario, incluindo os resultados obtidos
a partir das inferéncias realizadas sobre estas descrigdes.

» Compose: com base na definicdo do workflow fornecida pelo usuario, é
definido um modelo abstrato do workflow. A partir do modelo abstrato,
utilizando os servicos descobertos nos repositérios, a partir da busca
semantica, sdo gerados modelos executaveis do workflow considerados
semanticamente possiveis. Os servicos dos modelos semanticamente
possiveis tém suas estruturas sintaticas (incluindo os parametros de entrada e
saida) analisadas e, entdo, sdo obtidos os modelos que sdo semantica e
estruturalmente possiveis. Os modelos semantica e estruturalmente possiveis
sdo apresentados ao usuario, que seleciona um deles para que seja gerado o
documento WS-BPEL correspondente, que é entdo apresentado como
resultado final do processo de execucao do framework.



62

O servigo View disponibilizado pelo framework é importante para facilitar a sua
utilizagao pelo usuario que ira definir o modelo de workflow. Este usuario pode nao conhecer
as ontologias de dominio disponibilizadas pelo Composer-Science e, portanto, é necessario
que ele tenha acesso a representacées das mesmas para que possa utiliza-las como base
para descrever seu workflow.

O servico Registry auxilia na utilizacdo de novos dominios de aplicagao, facilitando
ainda a reutilizacdo de um ndmero maior de servigos existentes. A possibilidade de
insercao de novos servigcos nos repositérios do framework permite que mais servicos sejam
descobertos e utilizados nas composigdes.

Desta forma, apesar de importantes para o funcionamento do framework, estes
servicos ndo influenciam diretamente na sua principal funcionalidade, que consiste em
descobrir servicos semanticamente compativeis com a especificagao fornecida pelo usuario
e compor estes servicos a fim de obter um workflow cientifico. Os servicos Search e
Compose estao mais diretamente ligados ao objetivo principal do framework e, por isso,
serdo detalhados nas se¢des 4.4 e 4.5, respectivamente.

Considerando os servicos Search e Compose, o Composer-Science Block é

composto por trés camadas: Semantic Layer, Search Layer, e Application Layer.
4.3.1. Semantic Layer

A Semantic Layer é a camada onde sdo gerenciados os acessos as ontologias (OWL) e
descricdes semanticas de servicos, também chamadas anotagdes semanticas de servicos
(OWL-S).

Nesta camada é implementado o OWL Manager, que é o médulo gerencial
responsavel pelo armazenamento das anotagbes semanticas em repositérios e pelo
mecanismo que permite a realizacdo de inferéncias sobre as ontologias de dominio.
Utilizamos o framework SOR [IBM, 2010] para auxiliar na realizagdo de inferéncias
semanticas sobre as ontologias de dominio. Por meio do uso do SOR, é possivel realizar
inferéncias diretamente a partir do arquivo OWL de uma ontologia. As rotinas de inferéncias
semanticas sobre ontologias e descricdes semanticas sdo implementadas por esta camada.
No capitulo 5 sera detalhada sua implementacéo.
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4.3.2. Search Layer

A Search Layer é composta pelo moédulo gerencial Semantic Search Manager que é
responsavel pela busca semantica e descoberta de servicos compativeis com as descricoes
fornecidas pelo usuario e com os resultados das inferéncias obtidos a partir das mesmas.

Esta camada solicita a realizacdo de inferéncias (reasoning) nas ontologias de
dominio a Semantic Layer, enviando como parametros as especificacbes semanticas
definidas, com base nas ontologias disponiveis, pelo usuario para cada tarefa do workflow.
Desta forma, sao obtidos, como resultados desta inferéncia, termos relacionados a
especificacdo inicial, ampliando assim, as possibilidades de busca de servigos.

As informacbes fornecidas pelo usuario e as obtidas por meio de inferéncias sao
utilizadas para a realizagao de pesquisa semantica (discovery) em repositérios distribuidos
para encontrar servicos Web compativeis semanticamente com cada tarefa do workflow.
Para encontrar os servicos, as descrigoes semanticas (OWL-S) dos servigos disponiveis nos
repositérios sao analisadas e comparadas com os dados semanticos relacionados a cada
tarefa.

Informagdes semanticas sdo extraidas da descricdo semantica (OWL-S) de cada
servico que estdo armazenadas nos repositorios, por meio do uso da OWL-S API [SIRIN,
2004], que fornece uma API? (Application Programming Interface) Java que possibilita a
leitura, execucdo e escrita de OWL-S. As informacgdes obtidas a partir do OWL-S de um
servico sdo comparadas com as informagdes fornecidas pelo usuario para uma determinada
tarefa para definir se o servigo descrito pelo OWL-S pode ser utilizado para realizar a tarefa.

Como resultados da busca realizada nos repositérios podem ser encontrados varios
servicos que atendam as especificacdbes de uma dada tarefa. A Application Layer é
responsavel por selecionar o servico mais adequado a dada tarefa. Na secdo 4.4 é
detalhado como ¢ feita a busca semantica realizada pela Search Layer.

4.3.3. Application Layer

Esta camada é composta pelos moédulos gerenciais Composition Manager e Client Manager.
O Composition Manager é responsavel pela geracdo de composi¢cdes formadas com os

2 Uma API define e descreve uma interface para a interacio com um conjunto de fungdes prontas. O usudrio da
API ndo necessita conhecer a implementacdo das fungdes, apenas deve saber utiliza-las por meio da interface
disponivel.
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servicos descobertos, que representem o workflow especificado pelo usuario, assim como
pela geracdo do modelo WS-BPEL que é apresentado como resultado do processo de
composicao ao usuario final. O Client Manager é responsavel por toda interacdo com os
usuarios do framework, tendo como principal finalidade impedir que os pesquisadores
tenham acesso a estrutura interna do framework, fornecendo um ponto Unico de
entrada/saida no sistema.

Para compreender o funcionamento da Application Layer temos que considerar
que, apds a obtencado de servicos que realizem cada tarefa definida inicialmente pelo
usuario, como parte do workflow pela Search Layer, é iniciado o processo de composicao
dos servicos a fim de se obter possiveis composicoes capazes de representar o workflow
definido pelo usuario. A composicdo dos servigos é realizada utilizando o paradigma de
Redes de Petri [HAMADI e BENATALLAH, 2003], que auxilia na analise da compatibilidade
estrutural e semantica de cada servigo para definir sua composicdo com outros. A
composicao dos servigos, assim como a forma de insercao do paradigma de Redes de Petri
neste contexto serédo detalhadas nas secdes 4.4 e 4.5.

A definicdo do workflow fornecida pelo usuario € armazenada em uma base de
dados. A partir dos dados armazenados nesta base, uma Rede de Petri é definida
internamente pelo sistema para representar o workflow de maneira abstrata. Esta rede nao
apresenta a definicdo dos servicos que irdo executar cada tarefa, contendo apenas as
tarefas, sua estrutura de execugcado e os termos ontolégicos relacionados a cada tarefa,
entradas e saidas. No minimo, duas ontologias sdo utilizadas para anotar semanticamente
as tarefas abstratas do workflow, ou seja, uma ontologia relacionada ao dominio de
aplicacado e uma ontologia relacionada a definicao de workflows cientificos em WS-BPEL, no
caso, a ontologia WS-BPELOnto.

Com base na rede abstrata do workflow, os servicos que atendam as
especificacbes semanticas de cada tarefa sdo descobertos nos repositérios e, entdo, sao
definidas redes executaveis para cada possivel composicao dos servicos descobertos. As
redes que representam o workflow executavel sdo definidas respeitando a estrutura
abstrata. Em uma primeira etapa, estas redes executaveis sdo formadas com base apenas
na compatibilidade semantica dos servicos em relacao as anotagdes semanticas das tarefas
do workflow sendo, por este motivo, chamadas, no contexto deste trabalho, de redes
executaveis semanticamente possiveis. Em uma segunda etapa, cada rede semanticamente
possivel tem a compatibilidade estrutural (dados de entrada e saida) de cada um de seus
servigcos definidos para cada tarefa do workflow analisada e, entdo, é definido se cada rede
€ semantica e também estruturalmente possivel.

As redes executaveis semantica e estruturalmente possiveis sao exibidas para o

usuario, que escolhe aquela que deseja obter como resultado do processo de composicao
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do seu workflow. Ap6s a escolha da composicao, o usuario solicita a geragdo do modelo
WS-BPEL que a represente. Este modelo WS-BPEL é entdo disponibilizado como saida do
sistema para o usuario final. O processo de composi¢ao, assim como a geragdao do modelo
WS-BPEL serao detalhados na secao 4.5.

4.4. BUSCA SEMANTICA DE SERVICOS

Com a difusdo dos servicos Web capazes de auxiliar nas pesquisas em diversas areas
cientificas, ha um crescente interesse em utilizar estes servicos para compor workflows que
representem procedimentos experimentais. Entretanto, como o numero de servigos
disponiveis na Web vem crescendo, e os workflows cientificos sdo bastante complexos,
envolvendo muitas tarefas, se torna dificil e custoso, em termos de tempo, buscar
manualmente os servigos capazes de realizar estas tarefas, uma a uma. A fim de resolver
este problema, diversos estudos vém sendo realizados no sentido de automatizar a busca
por servigos que realizam determinada tarefa. Uma forma de otimizar este trabalho é o uso
de buscas semanticas.

A busca semantica de servicos Web se baseia no uso de ontologias de dominio e
servicos Web semanticos. Uma ontologia de dominio define a terminologia utilizada em um
determinado dominio, enquanto que os servicos Web semanticos sdo servicos Web
anotados semanticamente. Esta anotagdo semantica é baseada em uma ontologia de
dominio, contendo as caracteristicas semanticas do servigo.

Neste trabalho, é realizada a busca semantica por servicos Web que atendam as
especificacbes semanticas de um workflow cientifico fornecidas por um usuario. O usuario
descreve, a partir das ontologias disponibilizadas pelo Composer-Science, cada tarefa do
workflow cientifico que pretende compor e, a partir destas informacdes fornecidas por ele, é
realizada a busca de servigos capazes de executar cada tarefa descrita.

Utilizando as descricoes semanticas das tarefas do workflow selecionadas pelo
usuario, sao realizadas inferéncias nas ontologias de dominio definidas para o workflow.
Desta forma, sdo obtidos termos diferentes dos utilizados pelo usuario na descricdo da
tarefa, porém, de significado semelhante a eles, segundo as ontologias de dominio. Estas
inferéncias ampliam o poder de busca de servicos, uma vez que sdo descobertos servigcos
compativeis com um ndmero maior de termos.

Para a realizacao de inferéncias nas ontologias de dominio, utilizamos o framework
SOR. Na Figura 13, temos um trecho de cédigo Java que apresenta um exemplo
simplificado de utilizagdo do SOR para a obtengdo de termos relacionados a um termo
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especificado. O método apresentado no codigo recebe como parametros um String
contendo a localizagdo do arquivo da ontologia de dominio sobre a qual sera realizada a
inferéncia (ontologyFile) e um String contendo o termo a partir do qual serdo realizadas
inferéncias para se obter termos relacionados a ele (mainClass). Como retorno deste
método é obtida uma lista de Strings que contém em cada uma de suas posicdes um termo
relacionado ao termo utilizado como referéncia para a inferéncia na ontologia. Se nenhum
termo relacionado for encontrado, a lista retornada apresenta apenas uma posicao contendo
o String que indica que nao existem resultados (No descendant classes). Os termos
relacionados ao termo inicial fornecido, no método apresentado no exemplo, sdo classes
descendentes da classe (termo) fornecida como parametro segundo a ontologia de dominio
utilizada para a realizagéo das inferéncias.

A partir dos termos utilizados pelo usuario para descrever a tarefa e também dos
termos adicionais obtidos a partir das inferéncias nas ontologias de dominio, os repositérios
sao inspecionados, buscando cada um dos servicos disponiveis (através dos arquivos OWL-
S armazenados que descrevem semanticamente os servigos), € comparando sua descricao
semantica com os termos que descrevem as tarefas. Os termos utilizados na descrigao dos
servigcos sao extraidos de sua anotacao semantica (OWL-S) por meio do uso da OWL-S API
[SIRIN, 2004]. A OWL-S API é uma API Java que permite o acesso para leitura, execugao e
escrita de anotagbes semanticas OWL-S. Esta API suporta a leitura de diferentes versdes
de OWL-S, sendo elas: OWL-S 1.0, OWL-S 0.9 e DAML-S 0.7. A OWL-S API faz parte de
um projeto ainda em desenvolvimento, apresentando cédigo aberto, 0 que permite que suas
funcionalidades sejam estendidas de acordo com as necessidades encontradas durante sua
utilizacao [SIRIN, 2004].
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public List<3tring> descendantClasses (3tring ontologyFile,
Jtring wainClass) {
Ftring classe = mainClass;
OWLOntology ontology = null:
OWLParser parser = new COWULParserImpl():
String file = ontologyFile:
OWLDocweent owlDoc = new OWLDocumentImpl (file, null, true):
parser.addOVLDocument (owlDoc) ;
ontology = parser.parseQWLDocument (owlDoc)
OULTaxonomyREeasoner reasoner =
StructuralReasonerFactory.instance() .createlLTaxonmyReasoner () ;2
reasoner.initialize {ontology) ;

OWLC1lass ol = (OWLClass)] ontology.getContainedBesource (null, classe);
List<3tring> resp = new Arraylist<String>i():
BETL
List 1 = reasoner.getDescendantClasses(cl):
for (Iterator iter = l.iterator(): iter.hasNext(]:] 4
OWLClass clazz = (OWLClass) iter.nexti():

resp.add(clazz.getURI(] .to3tringi) ),
H
} catch(Exception e)4{
resp.add("No descendant classes."™):
¥
EELUrn resp;

Figura 13 Cddigo para inferéncia usando SOR em Java.

Na Figura 14 temos um trecho de cédigo Java que exemplifica o uso da OWL-S
API para a extracdo de informacgdes relevantes a partir da anotacdo semantica (OWL-S) de
um servico. O método apresentado no cédigo recebe como parametro um String que contém
a localizacdo do arquivo OWL-S que descreve um dado servico (owisFile). A partir desta
descricdo semantica, sdo impressas informagdes como 0 nome do servigo (Service Name),
0s seus parametros de descricdo (Service Parameter), os nomes de seus parametros de
entrada e saida (/nput e Output), e o texto descritivo (Text Description) apresentado na
anotacao semantica do servigo.

Cada termo que descreve uma dada tarefa € comparado com cada parametro de
descricao de um dado servico para que seja verificado se ambos sdo compativeis. Por meio
do uso da OWL-S API, como apresentado no coédigo da Figura 14, sdo extraidas
informacdes da descricdo semantica de um dado servico disponivel nos repositorios do
framework. A Figura 15 demonstra de forma simplificada a extracdo das informacées da
anotacado semantica do servigo. Estas informacdes extraidas sdo comparadas uma a uma
com os termos utilizados pelo usuario para descrever uma dada tarefa do workflow
especificado por ele, de forma que se possa definir quais servicos atendem a descricao da
tarefa em questdo. Este processo é repetido para cada tarefa, comparando com cada
servigo encontrado nos repositorios.
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pukrlic woid owlsData(String owlsFile) throws FileNotFoundExceptiond
OWLEnowledgeEBase kb = OWLFactory.createkKB();
kb .=zetReasoner ("Fellet™) ;
org.mindswap.owls.service.3ervice = =
[Service) kb.readSerwvice (URIL.create(owlsFile));

System. out.println("Service: "+s.getLocalName() )

Profile p = s.getProfilel):
System. cut.println("Frofile: "+p.getLocallame()) ;2

OWLIndividuallList oil = p.getServiceParameters()

for (Iterator it = oil.iterator({); it.hasNext(i;) {
OWLIndividual oi = [(OWLIndividual] it.next():
System. cut.println("Service parameter: "+4oi.getLabel()]:

}

Inputlist il = p.getInputsi):
for [(Iterator it = il.iterator():; it.hasNext():) {
Input i = (Input)it.next():
System. cud.println("Input: "+i.getLocallsme () ) ;2
*

OutputlList ol = p.getQutputsi():
for (Iterator it = ol.iterator():; it.hasNext():) {
Output o = [Output)it.next();

System. oud.println("Output: "+o.getLocallame ()] ;
¥

Jvstem. cut.println("Service Name: "+p.geterviceName (1) :
System. cut.println("Text Description: "+p.getTextDescriptioni()):

Process ps = s.getProcess|():
Svstem. cut.println("Frocess: "+ps.getLocallName () ;

Grounding g = s.getGroundingi();

System. cut.println("Grounding: "4g.getlocallName() )
AtomicGroundinglist agl = g.getlitomicGroundings():

for [(Iterator it = agl.iterator(): it.hasWexti):)

AtowicGrounding ag = (AtomicGrounding) it.next():
Systew. cut.println("Aitomic Grounding: "4ag.ogetLocalMams () ) 2

b

Figura 14 Cédigo Java para extragdo de dados de OWL-S usando OWL-S API.

Comparando o codigo Java apresentado na Figura 14 com os dados obtidos a partir
da anotacdo semantica na Figura 15, temos que os métodos do objeto s (Service) getProfile,
getProcess e getGrounding recuperam, respectivamente, os valores dos atributos presents,
describedBy e supports, de Service do documento OWL-S representado na Figura 15.
Temos ainda que os métodos do objeto p (Profile) getServiceParameters, getinputs,
getOutputs, getServiceName e getTextDescription recuperam, respectivamente, os valores
dos atributos serviceParameter, haslnput, hasOutput, presentedBy e textDescription, de
Profile do documento OWL-S. Com esses valores obtidos do documento OWL-S que
descreve o servigo, € possivel fazer algumas comparagdes com os dados fornecidos pelo
usuario do sistema para verificar se o servico atende uma determinada tarefa do workflow

que esta sendo composto.
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Semantic Annotation
{OWL-S)

Information:

+Service (presents, describedBy, supports etc.)
OWL-5 AFY
+Profile (presentedBy, hasinput, hasOutput,

In serviceParameter, serviceName, textDescription etc.)

*Process (describes, hasinput, hasQutput etc.)

+Grounding (hasAtomicProcessGrounding etc.)

Figura 15 Esquema simplificado de extragao de informagdes de OWL-S.

Para encontrar os servigos disponiveis no repositério que atendem a descricao
semantica de uma determinada tarefa fornecida pelo usuario, as descricdes do usuario sdo
comparadas com cada informagao obtida do OWL-S de cada servigo do repositério. Esse
método de busca deve ser analisado em versbes futuras, considerando questdes de
desempenho. Esta questao de desempenho nao foi analisada por ndo ser o principal foco
deste trabalho, que busca apenas uma solugao inicial para o problema da busca semantica
de servigos. Sendo assim, € possivel, em trabalhos futuros, aprimorar o método de busca
dos servicos de forma que se obtenha resultados com melhor desempenho na busca

semantica.

4.5. COMPOSIGAO DE SERVICOS

A maioria dos estudos sobre a composicao automatica de servicos Web cria composicoes
considerando apenas os dados de entrada e saida (input e output) dos servicos disponiveis,
sem considerar sua semantica [SHIN, LEE e SUDA, 2009]. Desta forma, resultados que nao
satisfazem as intengdes do usuario podem ser gerados. Além disso, a complexidade do
processamento se torna muito alta, pois todas as combinagdes possiveis de servigos
disponiveis devem ser consideradas. O framework proposto neste trabalho tem como
objetivo considerar estes problemas e permitir que workflows cientificos sejam criados por
meio da composicao de servigcos Web semanticos.

Diversas abordagens tém sido propostas para tratar os mais variados aspectos da
composicao de servicos Web, tais como: linguagens de composicao [WS-BPEL, 2007;
WSFL, 2007], formalizagdo da composi¢cao [RIBEIRO, 2008; SALIMIFARD e WRIGHT,
2001], ambientes de suporte a composicdo [TAVERNA, 2010; ORACLE, 2009]. Entre as
linguagens para composi¢cao de servicos Web, WS-BPEL [WS-BPEL, 2007], descrita no

capitulo 3, tem se destacado pelo fato de ser uma linguagem baseada em XML e
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especificamente projetada para suportar a composicdo de servicos. Em termos de
formalizagcdo, o objetivo basico é o uso de técnicas de descricdo formal, como a Rede de
Petri [HAMADI e BENATALLAH, 2003], também descrita no capitulo 3, para a verificagao de
propriedades da composi¢ao. Por fim, os ambientes mencionados consistem de sistemas
especificamente projetados para suportar a composicao de servicos Web. O framework
proposto neste trabalho visa constituir-se em um ambiente de suporte a composi¢cao de
servicos Web para a obtencao de workflows cientificos.

Segundo [BENATALLAH et al 2002], os servicos podem ser compostos de maneira
estatica ou dinamica. Esta escolha depende do tipo do processo que esta sendo composto.
Se os servigcos que serdao compostos tém uma natureza fixa, ou mudam raramente as suas
interfaces e semantica, a composicdo estatica satisfaz as necessidades. Contudo, um
processo pode conter um conjunto de fungbes fracamente definidas a ser realizado, ou
entdo ele tem que ter a possibilidade de se adaptar dinamicamente a mudancas nao
previstas no ambiente. Para estes casos, a composicao estatica pode ndo ser a abordagem
mais adequada, pois alteragbes em um sistema baseado em composigcao estatica requerem
a interrupcdo da continuidade do processo. Composicdo dindmica é uma alternativa
importante neste caso, dado que existem processos criticos que nado podem sofrer
interrupcoes. Além da natureza estéatica e dinamica da composicao, os servicos Web podem
ser compostos de diversas formas [HAMADI e BENATALLAH, 2003]:

> Composicao em seqiiéncia: executa, de forma serial, um servico (S1)
seguido de outro (S2). A principal caracteristica deste tipo de composicao é
que, para se iniciar o servico S2, S1 devera terminar a sua execugao;

»  Composicao em paralelo: executa, simultaneamente e independentemente,
dois servicos arbitrarios (S1 e S2). Como variacao, este tipo de composicédo
pode se dar de forma com ou sem comunicagao entre os servigos envolvidos;

»  Composicao com escolha: servicos compostos desta forma resultam na
execugdo de apenas um dos mesmos, descartando a execucao do restante.
A escolha é feita de maneira aleatéria;

»  Composicao seletiva: similar a composicao com escolha, diferindo na forma
da escolha. Aqui, a mesma é realizada baseada em critérios e informacoes, e
nao de maneira aleatoria;

»  Composicao iterativa: neste caso, um mesmo servico S1 é invocado
diversas e consecutivas vezes.

Conforme descrito no capitulo 3, Redes de Petri constituem um formalismo
matematico que permite representagao grafica, e possui métodos para analise formal de um
sistema. Os lugares e transicdes das Redes de Petri sdo usados para modelar uma visao
l6gica de pontos dos sistemas. Nesta se¢do sera abordado como Redes de Petri podem ser
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utilizadas tendo em vista a composicao de servicos Web. A metodologia consiste de trés
passos: 0 primeiro consiste na construgado da topologia da Rede de Petri condizente com a
especificacdo semantica do workflow definida pelo usuario; o segundo passo consiste na
definicdo das composicoes semanticamente possiveis realizadas com o0s servicos
disponiveis; e o terceiro passo visa a analise estrutural dos servicos € a apresentacao das

composicoes semantica e estruturalmente possiveis, que serdo apresentadas ao usuario.

Passo 1: Definigdo da topologia da Rede de Petri

A partir da definicao do workflow fornecida pelo usuario do sistema, uma rede é definida
para representar o workflow abstrato correspondente aquela definicao inicial. A definicao do
workflow € armazenada em uma base de dados relacional e, com base nestes dados
armazenados, o framework é capaz de definir a rede abstrata que representa o workflow.

A Figura 16 apresenta os modelos légico e conceitual da base de dados utilizada
para o armazenamento da definicdo do workflow fornecida pelo usuério do sistema. O
modelo criado pelo usuario é armazenado com um nome (name), definido por ele, na tabela
workflow.

As tarefas que compdem o workflow sdo armazenadas na tabela task, que contém
informacdes como a ordem de execucgao das tarefas (armazenada no campo sequence), o
workflow ao qual a tarefa pertence (workflow _id), o nome dado a tarefa (name) e a relacao
(as relacbes sao armazenadas na tabela relation) da tarefa com a préoxima tarefa
pertencente ao mesmo workflow (relation_id).

A ontologia de workflow WS-BPELOnto e as ontologias de dominio disponiveis no
framework estao armazenadas na tabela ontology. A tabela ontology apresenta um campo
ontologytype que funciona como uma flag, sendo preenchido com valor “D”, quando o
registro do banco de dados trata de uma ontologia de dominio, e sendo preenchido com o
valor “W”, para identificar o registro da ontologia de workflow WS-BPELOnto.

As definicoes de quais ontologias de dominio serdo utilizadas para descrever o
workflow e suas tarefas (tasks) sdo armazenadas na tabela workflow_ontology, que

relaciona um dado workflow com uma ou mais ontologias de dominio.
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Figura 16 Estrutura para armazenamento de modelo de workflow abstrato.

As descricoes semanticas (termos) das ontologias de dominio disponibilizadas pelo
framework sao armazenadas na tabela domainontologydescription no momento em que a
dada ontologia é registrada no framework, o que permite que uma ou mais descricoes
possam ser associadas a cada tarefa do workflow por meio do campo
domainontologydescription_id da tabela task_description.

As descricbes semanticas (termos) da ontologia WS-BPELOnto se encontram
armazenados na tabela workflowontologydescription e se relacionam com as tarefas do
workflow por meio do campo workflowontologydescription da tabela task _description.

Os termos das ontologias de dominio e da ontologia WS-BPELOnto se relacionam
com o workflow, respectivamente por meio dos campos domainontologydescription id e
workflowontologydescription _id da tabela workflow_description.

Considerando o modelo do banco de dados da Figura 16, temos um exemplo de
modelo de workflow armazenado na base de dados, representado na Figura 17. A partir do
modelo representado na Figura 17 é gerada a rede representada na Figura 18.



73
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workflow fd namme
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task
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1 1 A 2 1
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3 1 [ 3 2
Fl 1 D 5 5
relation
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1 SEQUEMNCIAL
2 OR-SFLIT
3 OR-JOIN
4 AND-SPLIT
5 AMNMD-JOIM
[ FIRAL

Figura 17 Modelo de workflow armazenado na base de dados.

Na Figura 18 temos o exemplo de uma rede que representa um workflow abstrato
definido por um usudrio. Este workflow executa uma tarefa A, em seguida, executa uma
tarefa B ou uma tarefa C e, finalmente, executa a tarefa D, alcancando assim, seu resultado

final.

O =~ ::}Qﬁ jﬁoﬂ o | =)

C1 c4

- cz2

! !

OR -split OR-join

[}

Figura 18 Rede de Petri que representa um workflow abstrato.

Passo 2: Composicbées semanticamente possiveis com 0s servicos encontrados

E realizada a busca semantica de servicos nos repositorios do framework, baseada nas
descricdes semanticas das tarefas do workflow definidas pelo usuario do sistema.
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Uma das ontologias de dominio especificadas para serem utilizadas na descricao
do workflow é a CelO [MATOS et al, 2009]. Entéo, a partir dos termos que descrevem cada
tarefa, sdo realizadas inferéncias na ontologia para obter mais termos relacionados e, desta
forma, ampliar o poder da busca semantica por servicos nos repositorios do framework.
Utilizamos alguns exemplos de termos extraidos da CelO para exemplificar alguns trechos
do passo 2 da composicao.

Na Figura 19, a partir do modelo abstrato do workflow (Abstract Workflow Model),
sao selecionadas na base de dados as descricdes (descriptions) relacionadas a cada tarefa
que compdem o workflow. Conforme o exemplo apresentado, a tarefa A apresenta o termo
CellElement como descricdo relacionada ao dominio (termo da ontologia CelO) e
PartnerLink como descrigdo relacionada a WS-BPEL (ontologia WS-BPELOnto), a tarefa B
apresenta os termos CellProcess e PartnerLink, a tarefa C apresenta os termos
CellStructure e PartnerLink, e a tarefa D apresenta os termos CellMLModel e PartnerLink.

As informagbes relevantes (Information) contidas nas descricdes semanticas
(OWL-S) dos servigos dos repositérios sao extraidas de suas descrigbes por meio do uso da
OWL-S API e, entdo, comparando os termos que descrevem as tarefas e os termos obtidos
a partir das inferéncias com as informagoes extraidas de cada servigo, é realizada a busca
semantica (Semantic Search) por servicos compativeis com estes termos. Com 0s servigos
descobertos sdo gerados modelos executaveis semantica e estruturalmente possiveis do
workflow (Executable Workflow Model), que sdo apresentados para o usudrio do sistema
para que este escolha um modelo para gerar o WS-BPEL correspondente.
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*Grounding (hasAtomicProcessGrounding etc.)

Figura 19 Obtencado de modelos de workflows executaveis a partir do modelo abstrato.

Os servicos encontrados sao atribuidos a cada tarefa da rede que representa o

workflow abstrato, conforme podemos observar na Figura 20.
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Figura 20 Rede de Petri que representa workflow abstrato, com atribuigao de servigos.

Ap6s a atribuicdo de servigos as tarefas do workflow abstrato, as composicoes,
utilizando os servicos descobertos sdo definidas como redes que representam workflows

executaveis. Estas redes sdo consideradas, no contexto deste trabalho, composicoes
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semanticamente possiveis. Podemos visualizar as redes que representam as composicoes

na Figura 21.
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Figura 21 Redes de Petri que representam workflows executaveis.

Os modelos executaveis definidos (composicdes semanticamente possiveis) sao

armazenados na base de dados de forma que possam ser acessados posteriormente para a
realizacdo da analise estrutural dos servicos e definicdo das composicdes semantica e
estruturalmente possiveis.

Na Figura 22, temos as tabelas da base de dados em que sdo armazenados os
dados referentes as composicdes executaveis. Cada modelo semanticamente possivel é
armazenado na tabela workflowexe, referenciando o modelo abstrato ao qual se refere
(workflow _id) e recebe o nome do modelo abstrato que o originou seguido de um numero
sequencial. Por exemplo, os modelos semanticamente possiveis gerados a partir de um
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modelo abstrato chamado Teste vao receber os nomes de Testel, Teste2, Teste3 e assim
por diante. Esta tabela workflowexe possui o campo possible que indica se o modelo é
também estruturalmente possivel, e este campo tem como valor default o “Y”, que significa
que, a principio, todos os modelos sdo, além de semanticamente possiveis, também
estruturalmente possiveis. O valor deste campo é alterado posteriormente, ap6s a analise
estrutural dos servigos, quando o modelo em questdo é classificado como semantica e
estruturalmente possivel (“Y”) ou néo (“N”).

As tarefas que compdem o modelo semanticamente possivel sdo armazenadas na
tabela taskexe e referenciam as tarefas do modelo abstrato correspondentes (fask _id). No
campo service é armazenada a localizagao (URL) do servigo que foi descoberto e atribuido
para realizar aquela tarefa. Os parametros de entrada e saida de cada servigo atribuido para
a realizacdo de cada tarefa sdo armazenados na tabela io, que contém o nome (name) do
parametro, seu tipo (iotype) e a indicacdo (inputoutput) se o parametro é de entrada (“I”) ou
saida (“O”). A ligacdo entre o servigo (taskexe) e seus parametros (io) é feita por meio da
tabela taskexe_io.

workflowexe |-{L0 1,1 TaskExe 1,n, o 1,n 0
taskexe_jo -
@ taskexe_id: INTEGER (FK)
e = @ io_id: INTEGER
6 |3 taskere_io A
workfiowexe - it taskexe_id: INTEGER 3 tasrexa_b_rKincex!

¥ workflowexe_id: INTEGER
@ workflow_id: INTEGER (FK)
@ name: VARCHAR

@ possible: VARCHAR

3 wokfowers Fingisxt

@ workfiow _id

@ task_id: INTEGER (FK)
@ workfiowexe_id: INTEGER (FK)
@ service: VARCHAR
g feskexa FRingaxl
@ task_id
g faskexe Aindax2
@ workflowexe_id

&

@ taskexe id

@

o —
¥ io_id: INTEGER

@ name:; VARCHAR

@ otype: VARCHAR

@ inputoutput: INTEGER

Figura 22 Estrutura de armazenamento de workflows executaveis.

Passo 3: Definicao das composicbes semantica e estruturalmente possiveis

Cada servigo de cada composicao semanticamente possivel tem sua estrutura analisada de

forma que possa ser definido se os servicos da composicdo sao compativeis
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estruturalmente entre si e se a composicao do workflow formada por eles é estruturalmente
possivel ou ndo. A analise estrutural esta representada na Figura 23.

Na Figura 23, os parametros de saida do servico atribuido a tarefa A do workflow
abstrato devem ter tipos compativeis com os parametros de entrada dos servicos atribuidos
a tarefa B e a tarefa C. A relagdo da tarefa A com as tarefas seguintes B e C é OR-Split, ou
seja, apbds a execugao da tarefa A serd executada a tarefa B ou a tarefa C, porém, no
momento da composicdo, ndo ha possibilidade de avaliar qual das duas tarefas (B ou C)
serd executada apds a tarefa A, dessa forma, é necessario que a saida de A seja
compativel com a entrada de B e de C, considerando a possibilidade de qualquer uma
dessas tarefas serem executada.

Os parametros de saida dos servigos atribuidos a tarefa B e C devem apresentar
tipos compativeis com os pardmetros de entrada do servigco atribuido a tarefa D. Esta
analise também é feita com base na relacdo das tarefas B e C com a tarefa seguinte D, a
relacdo OR-join. A tarefa D serd executada apds a execugdo da tarefa B ou da tarefa C,
entao, seus parametros de entrada devem ser compativeis com os parametros de saida das
duas tarefas separadamente, considerando que qualquer uma das duas tarefas (B ou C)
pode ser executada antes da tarefa D.
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Figura 23 Analise estrutural dos servigos encontrados.

A anadlise da compatibilidade dos parametros de entrada e saida dos servicos da
composicao € feita levando em consideragdo apenas modelos simples de dados. No
protétipo do framework desenvolvido foi realizado o batimento estrutural exato entre os tipos
de dados de entrada e saida dos servicos, sem considerar questdes relacionadas a
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divergéncias de grandezas para tipos iguais e as transformagcdes necessarias para
contornar esse problema.

Neste trabalho serdo abordados seis tipos de relagdes simples para as tarefas do
workflow. Vamos considerar que uma tarefa podera possuir uma das seguintes relagoes
com a tarefa que a segue na definicao do workflow:

» Sequencial. Se a tarefa A possui a relagcdo sequencial com a tarefa B
seguinte e a tarefa B possui qualquer relacdo com sua subsequente, a
tarefa B s6 poderd ser executada ao fim da execugdo da tarefa A, e os
parametros de saida (O,) da tarefa A deverao ter tipos compativeis com os
parametros de entrada (lg) da tarefa B. Teremos O = Ig.

» AND-Split e AND-Join. Se a tarefa A possui a relacao And-Split, € seguida
da execucgao da tarefa B que possui a relacao AND-Join que, por sua vez, é
seguida da tarefa C que possui a relagcdo AND-Join que, por sua vez, é
seguida da tarefa D que possui a relagdo final, as tarefas B e C serdo
executadas ao mesmo tempo, ao fim da execugéo da tarefa A, e a tarefa D
serd executada ao fim da execugédo das tarefas B e C. Desta forma, os
parametros de saida de A (Oa) deverdo ter tipos compativeis com os
parametros de entrada de B (Ig) e C (Ic) somados e os parametros de Be C
somados deverao ter tipos compativeis com os parametros de entrada de D
(Ip), ou seja, Op=lg +Ice Og + Oc = Ip.

» OR-Split e OR-Join. Considerando o cenario em que a tarefa A possui a
relacdo OR-Split, € seguida pela tarefa B com relacdo OR-Join, que é
seguida pela tarefa C com relagcdo OR-Join que, por fim, é seguida da tarefa
D que possui relagao final. Os parametros de saida de A (O,) devem ter
tipos compativeis com os parametros de entrada de B (lg) e com os
parametros de entrada de C (I¢), e os parametros de saida de B (Og) devem
ter tipos compativeis com os parametros de entrada de D (Ip) e os
parametros de saida de C (Oc) devem ter tipos compativeis com os
parametros de entrada de D (Ip), ou seja, (Oa=lge Op=Ic) e (Og =1Ip e O¢
= Ip).

» Final. Se uma tarefa A possui a relacao final significa que esta tarefa nao é
seguida pela execucdo de nenhuma outra. Desta forma, seus parametros
de entrada serdao analisados de acordo com a sua relacdo (uma das
relagbes citadas anteriormente) com a tarefa anterior a ela, e seus
parametros de saida nao tém restricoes.

O esquema de analise estrutural dos servicos é apresentado na Figura 24.
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Figura 24 Esquema de analise estrutural.

No capitulo 5 é detalhado o mecanismo de analise estrutural dos servicos Web
encontrados para compor um determinado workflow. E apresentado um exemplo e os
cédigos correspondentes para a realizagao dessa analise.

A partir de cada modelo executavel do workflow, os dados de entrada e saida de
cada servico do modelo sdo obtidos a partir do WSDL do servigo. Os dados sdo extraidos
do WSDL por meio do uso da biblioteca Java WSDL4J [WSDL4J, 2005]. O projeto WSDL4J
€ open source e permite a criagdo, representacdo e manipulagao de documentos WSDL.

O cobdigo Java do exemplo da Figura 25 extrai os nomes das mensagens
(Message) “request’ e “response” do WSDL e de seus parametros (PartName) de entrada
(parametros de request) e saida (parametros de response), com seus respectivos tipos de
dados (PartTypeName).

Na Figura 26 temos um esquema geral da analise estrutural dos servigos para a
definicdo da possibilidade estrutural dos modelos semanticamente possiveis. As
informagdes (nome, tipo) sobre os parametros de entrada e saida de um servico sao
extraidos de seu WSDL. Com os tipos dos dados, é realizada a analise estrutural da
compatibilidade entre os servicos dentro do modelo do workflow e, desta forma, séo

definidos os modelos semantica e estruturalmente possiveis.
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public void wsdlData (String wsdlFile) throws W3DLExceptiond
WiDLFactory factory = WADLFactory.newlnstancel):
W3LLEReader reader = factory.newW3DLEReaderi):

Definition wsdllInstance = reader.readW3IDL (null, wsdlFile);
Map messages = wsdlInstance.getMessages|() ;
Iterator mwesglterator = messages.wvalues () .iterator () ;

while (msglterator.hasNexti)

{
MHessage mwag = (Message)msglterator.next () :
if | 'wsg.isUndefined()])
{

Jystew. out.println("Hessage: "+wsg.getOName (] ) 2
Map parts = msg.getPartsi() !
for (Iterator plt = parts.wvalues|().iterator():
pIt.hasNexti()l;14
Part part = [(Part] plt.next():

Aystem.out.println("Partls

=: "+part.getMName (1) ;
System. cut.princln("ParcTypeNams: "+

part.getTypelame () . CoS3cring()):

}

Figura 25 Cddigo Java usando WSDL4J para extrair informag¢des de documento WSDL.
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T Input (name, type)
= Structural

E Qutput (name, type) Analysis

Semantically and structurally
possible compositions

Figura 26 Esquema da andlise estrutural dos servigos para a definicdo de composigdes semantica e

estruturalmente possiveis.
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5. ESTUDO DE CASO

Neste capitulo serdo apresentados cenarios de uso para a utilizagdo do framework
Composer-Science. Os cenarios sdo apresentados levando em consideracdo a forma de
utilizagdo do framework por um usuario final (cientista ou grupo de cientistas) para auxiliar
na tarefa de criagcao de workflows cientificos capazes de representar seus experimentos.

Um workflow cientifico da area de bioinformatica, definido em [WILLIAMS, 2009],
sera utilizado para ilustrar o primeiro cenario de uso (que representa o principal objetivo do
framework proposto) e para detalhar o funcionamento do framework.

Cenatrio de uso 1

Um usuario, que pode ser um pesquisador ou grupo de pesquisadores, deseja realizar a
simulagao computacional de um experimento cientifico, mas néo dispde de aplicativos que
executem todas as etapas do mesmo.

O usuério faz uso do framework Composer-Science para obter um workflow
cientifico composto por servicos Web que represente seu experimento. O uso do framework
tem como principal objetivo reduzir o tempo gasto na implementacdo computacional do
experimento. O framework possibilita definir semanticamente o modelo de workflow
cientifico desejado de maneira simples e intuitiva, reduzindo o tempo gasto com analises e
discussdes que irdo levar a correta modelagem do experimento. O framework realiza a
busca semantica de servicos Web que irdao compor o workflow, especificando para o usuario
um modelo WS-BPEL que pode ser executado em uma engine capaz de interpretar essa
linguagem. A busca semantica automatica de servicos para compor o workflow dispensa o
trabalho manual do usuario para realizar a descoberta de servicos dentre um ndmero
elevado de servigos disponiveis na Web ou em um repositério, reduzindo o tempo de busca.

Por meio da interface do framework, o usuario cria seu modelo de workflow
definindo um nome para identifica-lo. A Figura 27 apresenta a interface do protétipo para
criagdo de um novo modelo de workflow. O usuario define um nome para identificar seu
workflow no campo Workflow name e salva o registro pressionando o botdo Save. O botao
New permite que outro modelo seja criado. Os links Associate Domain Ontology to Workflow
e Back to Menu direcionam, respectivamente, para as paginas que permitem a associagao
de ontologias de dominio ao modelo de workflow (as ontologias de dominio que serao
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utiizadas para descrever semanticamente o workflow e suas tarefas), e para o menu

principal do framework.

& hitp:Hflocalhost: BOB4/SWSWiScienceffaces/CreateWorkflow. jsp - Windows Interne

*-: :‘ ; |@ localhost

Arguivo Editar  Exibir  Fawaoritos  Ferramentas  Ajuda

o Favaritos | 5 @& * @] HotMail gratuito @ =

@ http:/flocalhost: 8054 SWSWEScience/faces/Creaketw...

Composer-Science

Workflow name

Save

' 3
*» As=sociate Domain Ontology to Workflow “—Back to Menu

Figura 27 Interface para criagdo de modelo de workflow.

O usuario pode selecionar as ontologias de dominio disponiveis no framework e
visualizar suas estruturas de forma a compreender a terminologia proposta por cada uma
delas e utiliza-las para descrever o modelo do workflow cientifico que deseja obter ao final
da execugdo do sistema. E possivel também visualizar a estrutura da ontologia WS-
BPELOnto descrita no capitulo 4 e das ontologias de dominio disponiveis, como é o caso da
CelO [MATOS et al.,, 2009]. A Figura 28 apresenta a interface do protétipo para a
visualizagdo da estrutura de uma ontologia. O usuario seleciona uma das ontologias
disponibilizadas pelo framework em uma lista (campo Ontology) e pressiona o botdo View
que exibe a visualizacio da ontologia escolhida. O link Back to Menu direciona para o menu

principal do framework.
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Figura 28 Interface para visualizacdo de ontologia.

O usuario associa as ontologias que descrevem o dominio ao qual seu experimento
se insere ao modelo de workflow que criou. Por meio de termos presentes nessas ontologias
associadas, é possivel descrever o objetivo global do workflow.

A Figura 29 apresenta a interface por meio da qual é possivel associar ontologias
de dominio ao modelo de workflow criado (a ontologia de modelagem de workflow WS-
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BPELOnto é associada automaticamente). O usuario seleciona o modelo de workflow em
uma lista (campo Workflow) e pressiona o botdo Charge Ontologies para que as ontologias
de dominio disponiveis no framework sejam carregadas na lista All Ontologies (esquerda), e
para que as ontologias que ja estdo associadas ao modelo sejam carregadas na lista
Selected Ontologies (direita). Os botdes >> (superior) e << (inferior), entre as duas listas de
ontologias (All Ontologies e Selected Ontologies), tem as funcdes, respectivamente, de
associar uma nova ontologia ao modelo e de desfazer a associagdo de uma ontologia ao
modelo. O link Associate Description to Workflow direciona para a pagina por meio da qual é
possivel realizar a descricdo semantica do workflow. O link Back to Menu direciona para o
menu principal, que contém Jinks para todas as paginas do framework.

(f http:{flocalhost: B0B4/SWSW{Science/f/facesfAssociateDomainOntologyWorkflow
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Figura 29 Interface para associagao de ontologias de dominio a um modelo de workflow.

A Figura 30 apresenta a interface por meio da qual é possivel utilizar termos das
ontologias de dominio associadas ao modelo criado e da ontologia WS-BPELOnto para
descrever o workflow como um todo. O campo Workflow apresenta a lista dos modelos de
workflows registrados no framework. O usuario seleciona o modelo e pressiona o botao

Charge Data para que sejam carregados nos campos Domain Description € Workflow
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Description os termos, respectivamente, das ontologias de dominio associadas ao modelo
escolhido e da ontologia WS-BPELOnto.

Uma vez definidos os termos para descrever o workflow, o botdo Save é
pressionado para salvar as descricoes do modelo. Se for necessario adicionar alguma nova
descricao ao modelo de workflow, o botdao New esvazia os campos e permite a criacdo de
um novo registro.

Os links Create Task e Back to Menu direcionam, respectivamente, para as paginas
de criacao de novas tarefas para o workflow e para o menu principal do framework.

(f http:{flocalhost: BOB4/SWSW{Sciencef/facesfAssociateDescriptionToWorkflow. jsp;js

IH'\. —
@ I localhosk

Arquivo  Editar  Exbir  Fawvoritos  Ferramentas  Ajuda
”Z Favoritos T,.:"';‘. & ~ & | HotMail gratuito & | -

http: fflocalhost: 8084/SWaWFScience/Faces  Associate. ..

Composer-Science

Workflow Model i Charge Data

giTl:rl:lti.;n http:#'cele.mme.ufjf. briontologies/celo. owBECelIMLModel b
E2CTip

E.f:;::cmn ittp: v w W npas. ufif.brAWSBPEL O nto.ow B orkflow v
E2CTip

Create Tagk — Back to Menu

Figura 30 Descricao semantica de workflow.

O usuario registra cada uma das tarefas que irdo compor seu workflow, indicando
seu nome, a relagao da tarefa com a préxima tarefa do workflow e a sequéncia em que ela
sera executada. A Figura 31 apresenta a interface para a criacdo das tarefas que irao
compor o workflow. No campo Workflow séo listados os modelos de workflows existentes no
sistema, e entdo o usuario escolhe aquele que deseja modificar por meio da insercéo de
uma nova tarefa. O usuario pode criar uma nova tarefa definindo seu nome no campo Task,
sua relacdo com a proxima tarefa do workflow no campo Relation with next task, e sua

sequéncia de execucao no campo Sequence. Para salvar a tarefa criada, & necessario usar
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0 botdo Save, e para criar uma nova tarefa, o botdo New. Os links Associate Domain
Description to Task e Back to Menu direcionam, respectivamente, para a pagina que permite

a descricdo semantica da tarefa e para o menu principal do sistema.

E http:#flocalhost: BOB4/SWSWTScience/ffaces/CreateTask. jsp - Windows

@T - |@ localhosk
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Figura 31 Interface para criagéao de tarefa de workflow.

A essas tarefas que irdo compor o workflow, é possivel associar descricdes
semanticas, oriundas das ontologias de dominio associadas ao modelo, que definam seu
objetivo, seus dados de entrada e de saida. A Figura 32 apresenta a interface que permite a
descricdo semantica de cada tarefa por meio da utilizagdo de termos oriundos das
ontologias de dominio associadas ao modelo de workflow (campo Domain Description) ao
qual a tarefa pertence, e também por meio da utilizacdo de termos da ontologia WS-
BPELOnto (campo Workflow Description). Pode-se associar, por meio desta interface, mais

de um termo da ontologia para descrever semanticamente a mesma tarefa.
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Figura 32 Interface para a descrigdo semantica de tarefa.

A cada uma das descricbes usadas para definir as tarefas, devem ser
obrigatoriamente associadas descricées oriundas da ontologia WS-BPELOnto, que irao
definir o contexto do modelo WS-BPEL ao qual cada descricdo associada a tarefa se insere.

Terminada a etapa de criagdo do modelo abstrato do workflow cientifico, o usuario
do sistema solicita o processamento do sistema, que busca os servicos que atendam ao
modelo especificado, e realiza as composicdes dos servicos.

Apds o processamento do sistema, as trés primeiras composicoes realizadas sao
apresentadas ao usuario para que ele escolha uma das composicoes e solicite a geracao do
modelo WS-BPEL correspondente a ela. A Figura 33 apresenta a interface de visualizacao
das composicoes realizadas e solicitagdo da geragdo do modelo WS-BPEL. O usuéario
seleciona o modelo de workflow na lista do campo Workflow e solicita o processamento por
meio do botdo Search. As composicoes semantica e estruturalmente possiveis sao
apresentadas nas tabelas e o usuario solicita a geracao do modelo WS-BPEL de uma das
composicoes por meio do botdo Generate WS-BPEL localizado a sua direita.
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Figura 33 Interface para visualizagao de composicdes e geragao de WS-BPEL.

Com o modelo WS-BPEL em maos, o pesquisador podera executa-lo em uma
engine (Sistemas de Gerenciamento de Workflows Cientificos) que interprete e execute
modelos nesta linguagem.
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Cenatrio de uso 2

O pesquisador desenvolveu um servico Web que realiza uma tarefa cientifica relacionada a
um dominio de interesse e deseja compartilhar este servico com outros pesquisadores, de
forma que eles possam reutiliza-lo em seus experimentos. O servigo criado € um servigo
Web semantico e, dessa forma, possui uma descricdo seméantica (OWL-S) além de um
WSDL que o descreve.

Este pesquisador pode registrar o servico nos repositérios do framework Composer-
Science, possibilitando assim, que este servigo possa ser reutilizado para compor workflows
cientificos de outros pesquisadores.

A Figura 34 apresenta a interface do framework por meio da qual é possivel
registrar um novo servico em seus repositorios. O usuario deve definir o nome do servico no
campo Service name, e inserir os arquivos OWL-S e WSDL do servigo, respectivamente,
nos campos OWL-S e WSDL da interface e, em seguida, pressionar o botdo Registry para
salvar os arquivos no repositério do framework. Ao pressionar o botdo New, os campos sao

esvaziados e assim é possivel inserir um novo servigo.

(f http:#flocalhost: BOB4/SWSWiScienceffaces/InsertOWLS. jsp - Windows Interne

localhost
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Back to Menu

Figura 34 Interface para registro de servico Web semantico.
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Cenatrio de uso 3

O pesquisador necessita descrever semanticamente um workflow cientifico que deseja criar.
Ao visualizar as ontologias de dominio disponiveis no framework Composer-Science, 0
pesquisador conclui que nenhuma delas apresenta a terminologia adequada para descrever
semanticamente as tarefas do workflow.

O pesquisador necessita, entdo, de uma ontologia que ndo se encontra disponivel
no framework. Sendo assim, ele pode registrar essa ontologia no framework e utiliza-la para
realizar a busca de servigos Uteis na composicao do workflow cientifico correspondente ao
seu experimento.

A Figura 35 apresenta a interface do framework por meio da qual o usuario pode
registrar novas ontologias de dominio para serem utilizadas na descricdo semantica de um
workflow cientifico. O usuario registra 0 nome da ontologia no campo Ontology name. O
arquivo OWL da ontologia a ser registrada deve ser carregado no campo OWL. No campo
Image deve ser carregado um arquivo de imagem que ilustra a estrutura da ontologia, e que
sera apresentado ao usuario na interface de visualizagdo de estrutura de ontologia de
dominio. O botao Registry registra a ontologia no framework. Ao pressionar o botdo New os
campos sdo esvaziados e é possivel inserir uma nova ontologia. O link Back to Menu
direciona para o menu principal do framework.

f":" http:#flocalhost: B084/SWSWiScienceffaces/IinsertOntology. jsp - Windows |
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Figura 35 Interface para registro de ontologia.
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5.1. EXEMPLO DO CENARIO DE USO 1

Considerando o caso de uso 1, que representa o principal objetivo do framework proposto,
que é encontrar servicos Web semanticos e compor um workflow cientifico com eles a partir
da definicdo semantica do workflow e de suas tarefas, vamos utilizar o exemplo de um
workflow cientifico simples, relacionado a area de Bioinformatica [WILLIAMS, 2009], para
demonstrar o funcionamento da arquitetura proposta e do protétipo desenvolvido.

5.1.1 Contexto Biolégico

As ciéncias relacionadas com o estudo da vida passaram por uma revolugcdo com a
transicdo dos métodos tradicionais de descoberta in-vivo® para os métodos de descoberta
in-silico®. Esses métodos permitiram reduzir o tempo e o custo associados com a descoberta
do conhecimento biolégico. Consequentemente, uma nova disciplina - chamada
Bioinformatica - foi criada, unindo em uma Unica disciplina a Biologia e a Ciéncia da
Computacdo. A Bioinformatica objetiva o gerenciamento e andlise dos dados biolégicos
usando técnicas avancadas de computacao [MACEDO, 2005].

A pesquisa em bioinformatica pode compreender desde a abstracdo das
propriedades de um sistema biolégico em um modelo matematico ou fisico até a
implementagao de novos algoritmos para a andlise de dados, o desenvolvimento de bancos
de dados e das ferramentas Web para acessa-los [GIBAS e JAMBECK, 2001; LESK, 2008].

Dados biolégicos encontram-se espalhados em diferentes bancos de dados, com
diferentes sistemas de gerenciamento e formatos. Muitos desses dados estdo disponiveis
na Web por meio de arquivos ou de interfaces que permitam algum tipo de busca. Diversas
instituicoes disponibilizam, além de dados, servicos Web que permitem o acesso e a
pesquisa sobre dados armazenados:

» DNA Data Bank of Japan (DDBJ). O DDBJ [DDBJ, 2010] iniciou suas atividades

em banco de dados de DNA em 1986 no National Institute of Genetics (NIG). O
DDBJ tem colaborado com o EBI (European Bioinformatics Institute,
responsavel pela base de dados EMBL na Europa) e com o NCBI (National
Center for Biotechnology Information, responsavel pela base de dados

%A expressdo in vivo se refere a experimentacéo feita dentro ou no tecido vivo de um organismo vivo. Experimentos com
animais e os ensaios clinicos sdo formas de investigagao in vivo [LEMOS, 2004].

A expressao in silico é, originalmente, usada para denotar simulagdes computacionais que modelam um processo natural ou
de laboratério [LEMOS, 2004].
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GenBank nos Estados Unidos) através do intercambio de dados e informagdes
pela Internet e pela sua regular participagdo nas reunides dessas instituigcdes, a
International DNA Data Banks Advisory Meeting e a International DNA Data
Banks Collaborative Meeting. O DDBJ é o Unico banco de dados de DNA no
Japdo que é oficialmente certificado para recolher sequéncias de DNA de
pesquisadores, e de emitir o nimero reconhecido internacionalmente para
adesdao dos dados fornecidos. O DDBJ coleta dados principalmente de
pesquisadores japoneses, mas também aceita dados e emite o numero de
adesao (ID) para investigadores de diversos paises. O DDBJ também fornece
ferramentas para recuperacgéo e analise dos dados disponibilizados.

» EMBL-EBI. O EBI (European Bioinformatics Institute) é parte integrante do
EMBL (European Molecular Biology Laboratory). O EMBL-EBI [EMBL-EBI,
2010] foi o primeiro banco de dados do mundo de sequéncia nucleotidica,
tendo surgido em 1980 em Heidelberg, na Alemanha. Seus grupos de
investigagdo visam compreender a biologia através do desenvolvimento de
novas abordagens para a interpretacao dos dados bioldgicos.

» GenBank. O GenBank [GenBank, 2010] é um banco de dados de sequéncias
genéticas e uma colegao de anotagdes de sequéncias de DNA disponiveis. Os
langamentos de novas versdes sao feitos a cada dois meses. O GenBank é
parte do International Nucleotide Sequence Database Collaboration, que inclui
o DDBJ, o EMBL e o GenBank. O NCBI esta continuamente desenvolvendo
novas ferramentas e atualizando as ja existentes para melhorar a apresentagao
e 0 acesso ao GenBank. Nao ha restricbes a utilizagcdo ou distribuicao dos
dados do GenBank.

» BioMart. O BioMart [BioMart, 2010] é um sistema robusto de integracao de
dados baseado em mineracdo de dados (data warehousing) distribuida. O
sistema pode ser aplicado a um ou a multiplos bancos de dados, suportando
pesquisa de grande volume de dados. O sistema consiste em um esquema do
banco de dados, ferramentas de administracéo e softwares de acesso a dados,
que incluem interfaces Web ou standalone.

Um dos principais objetivos do Projeto Genoma Humano [DOE, 2010; NIH, 2010] é

a compreensdao mais ampla da organizacdo do genoma e da funcdo dos genes humanos
pela comparacdo com outros genomas ja seqgienciados. Essa comparacdo é importante,
pois ha um principio biolégico que diz que se duas sequéncias, sejam nucleotidicas ou
protéicas, sao similares, entao é razoavel supor que suas fungbes também sejam similares.

Ao isolar novas sequéncias moleculares em laboratério, os pesquisadores querem

saber o maximo possivel sobre elas. O primeiro passo para isso é verificar se outros
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pesquisadores ja estudaram sequéncias similares a essas. Os alinhamentos oferecem um
6timo meio de comparar sequéncias relacionadas. Nesse contexto, podemos considerar
relevante o workflow utilizado como exemplo, que seré detalhado a seguir na segao 5.1.2,

pois ele permite a realizagao do alinhamento de sequéncias.

5.1.2 Workflow para Alinhamento de Sequéncias

Sera utilizado como exemplo um workflow cientifico simples adaptado do workflow original
apresentado em [WILLIAMS, 2009]. Uma visao geral do workflow é apresentada no Quadro
2. O workflow recupera de um banco de dados biol6gico as sequéncias gendémicas de trés

espécies, alinha as sequéncias e exibe os resultados do alinhamento.

Quadro 2 Workflow para recuperagao e alinhamento das sequéncias de trés espécies.

Workflow
Acessar um banco de dados biolégico e recuperar uma sequéncia de DNA da
primeira espécie.
Acessar um banco de dados biolégico e recuperar uma sequéncia de DNA da
segunda espécie.
Acessar um banco de dados bioldgico e recuperar uma sequéncia de DNA da terceira
espécie.
Ler as trés sequéncias recuperadas e formata-las.
Realizar o alinhamento das trés sequéncias.
Exibir sequéncias alinhadas.

A Figura 36 apresenta a estrutura de execucao do workflow que se da da seguinte
forma: 1) As sequéncias sdo recuperadas pela execucédo, em paralelo, de servicos que
recebem como dados de entrada informacées sobre qual banco de dados acessar e qual
sequéncia (de qual espécie) recuperar. Esses servicos sdo capazes de acessar um banco
de dados biol6gico e recuperar as sequéncias indicadas. 2) Em seguida, um servico recebe
como entrada as sequéncias recuperadas e realiza sua formatagao. 3) Um outro servigco
recebe o agrupamento de sequéncias, e realiza alinhamento multiplo. 4) Os resultados do
alinhamento sao passados para o préximo servigo do workflow que, entao, os exibe.
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Figura 36 Estrutura de execucao de workflow de alinhamento genético.

5.1.3 Definicao do Workflow

Para descrever o workflow que realiza o alinhamento genético das sequéncias, sera
utiizada uma versao adaptada da ontologia para sistemas de geréncia de analises em
biossequéncias proposta em [LEMOS, 2004].

A ontologia proposta em [LEMOS, 2004] possui classes relevantes ao dominio de
andlise em biossequéncias, suas propriedades e como elas se relacionam. As principais
classes da ontologia referem-se a processos, recursos, dados e projetos comumente
envolvidos em analises de biossequéncias. A ontologia ¢é flexivel, ou seja, permite
acrescentar, atualizar e remover classes, propriedades e instancias.

A Figura 37 apresenta o nivel topo da ontologia adaptada.
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Figura 37 Nivel topo da ontologia para sistemas de geréncia de analises em biossequéncias

adaptada.

Para obter uma composicdo de servicos Web semanticos, que represente o

workflow utilizado como exemplo para o estudo de caso, devemos criar o modelo do
workflow no framework Composer-Science.

A Figura 38 mostra a criacao do modelo por meio da interface do framework.

Z hitp:/flocalhost: BOB4/SWS5WiScienceffaces/iCreateWorkflow. jsp - Windows Inter

@ \_:‘/ - |@ localhosk

Arquivo  Editar  Exibir  Favoritos

g:?Favu:uritns ié @

Fetramentas  Ajuda

* & HotMail gratuito & |
@ httpsfflocalbost: 8054 3w S\ acience/faces/Createin!,

Compozer-Science

Workflow name  |Alignment

e,
*» Aszzociate Domain Ontology to Workflow Back te Menu

Figura 38 Criagao de modelo de workflow.

A Figura 39 apresenta a associagcdo de ontologias de dominio ao modelo de

workflow criado. As ontologias associadas ao modelo sdo utilizadas para descrever
semanticamente o workflow e suas tarefas.
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= http:{/localhost: BOB4/SWSWiScienceffacesfAssociateDomainOntologyWork]

r—
—=a v | localbiost
o)~ =

Arquivo  Editar  Exibir  Favoritos  Ferramentas  Ajuda

f_‘fFavuritDs i‘é @ * & | HotMail gratuito & | <

@ hittp: fflocalbost: 8054 /3w S F Science/Faces/ Associate. .

Composer-Science

Workflow Alignment |» [ Charge Ontologies

All Ontelogisz Selected Ontologiss

bio =

celo kio
wabpelonto

e, 3
*¥ Asszociate Description to Workflow “—!Back to Menu

Figura 39 Associacdo de ontologia de dominio ao modelo do workflow.

A Figura 40 apresenta a descricdo semantica do modelo de workflow. E possivel
criar uma ou mais descrigcdes semanticas para o workflow como um todo. Essas descrigcoes

devem representar o objetivo global do workflow.
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IS http:#Hflocalhost: BOB4/SWSWiScienceffaces/AssociateDescriptionToWorkflow. jsp -

@ ::-/ - |@ localhost

Arquivo  Editar  Exibir  Faworitos  Ferramentas  Ajuda
n . M. £F q q
7.7 Favoritos | 55 ,é ~ €| HotMail gratuito & | -

@ http:/flocalhost: 8034/SWSWFScience/Faces ! Associate. .

Composer-Science

Workflow Alignment | Charge Data

Domain - - - -

Jdhwewnw puc-rio.brimelizza/Bio.ow KSeguence_A el b
Description hitp:4 puc-rio.brimelizza/Bio.owkSequence_Alignment
Workflow - - s

O o=, Brie oW ECie WA oy gt
Description pdi npgs. ufjif. brAWSBPELOnto. ow RCientificVWorkflo

New Save
Create Task *— |Back to Menu

Figura 40 Descricao semantica global do workflow.

As figuras 41, 42, 43, 44, 45 e 46 apresentam a criagdo das tarefas que compdéem o
workflow.

As tarefas GetSequencel, GetSequence2 e GetSequence3 sao paralelas entre si,
recebem como parametros de entrada a indicacdo de qual banco de dados acessar e qual
sequéncia recuperar, e realizam o0 acesso e a leitura de sequéncias em um banco de dados
biolégico. Essas tarefas retornam como saida as sequéncias lidas nos bancos de dados

biol6gicos de origem.



/- http:/flocalhost: BOB4/SWSW{Science/faces/CreateTask. jsp - Windo

S A |@ http:[flocalhast: 80534 /SWSWFacience faces/CreateTask. jsp

Arquivo Editar  Exibir  Faworitos  Ferramentas  Ajuda

. Favoritos | 5 8 sites Sugeridos = @] HotMail gratuito @] Galeria do Web Shice

| @ http:/flocalhost: 8034/ SWSWEaciencefaces/CreateTa. .. | |

Composer-Science

Workflow Alignment | [ Charge Ontologies

Tazk |GetSequencel |

Relation with next tazk AND-JOIN W

Sequence

o ) ) . :
% Aszzociate Demain Description to Tazk “— Back to Menu

Figura 41 Criagao da tarefa GetSequencel.
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/- http://localhost: BOB4/SWSW{Science/faces/CreateTask. jsp - Windo

(CAS |@ hitkp:fflocalhost: G054/ S SWFacience/faces) CreateTask., jsp

Arquivo  Editar  Exibir  Faworibos  Ferramentas  Ajuda

¢ Favoritos | 9% B8 sites Sugeridos ~ @] HotMail gratuito @] Galeria do Wweb 51

|@ http: fflocalhost:8054/SWSWFScience/Faces) CreateTa. .. | |

Composer-Science

Workflow Alignment [ L Charge Ontologies J

Tazk |GetSequence? |

Relation with next tazk AND-JOIN W

Sequence

o ) ) . :
¥ Agzzociate Demain Description to Task “— Back to Menu

Figura 42 Criagao da tarefa GetSequence2.
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Is http:#localhost: BOB4/SWSWiScienceffaces/Create Task. jsp - Windo

|@ localhost

Arquivo  Editar  Exibir  Faworitos  Ferramentas  Ajuda

.\-_-/. .\---/.

ﬂFavuritus ‘1‘;‘5 E ~ & | HotMail gratuito & |

@ http:/flocalhost: 8034/ SWSWFaciencefaces/CreateTa. ..

Composer-Science

Workflow Alignment | [ Charge Ontologies

Tazk |GetSequencel |

Relation with next tazk AND-JOIN W

e, 3
*¥ Asszociate Domain Dezcription to Task “—|Back te Menu

Figura 43 Criagao da tarefa GetSequence3.

A tarefa ReadAndFormatSequences recebe como parametros de entrada as
sequéncias recuperadas pelas tarefas paralelas anteriores, e transforma o formato das
sequéncias em FASTA® [NCBI, 2010]. Essa tarefa produz como saida de sua execucao as

sequéncias formatadas.

® FASTA & um formato de apresentacao de sequéncia de nucleotideos [LEMOS, 2004].
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E http:#flocalhost: BOB4/SWSWTScience/faces/CreateTask. jsp - Wind

@ ; - |@ localhosk

Arquivo  Editar  Exibir  Fawvoritos  Ferramentas  Ajuda
n ’ L, B q q
o Favoritos | s & * & | HotMail gratuito & |

@ httpsfflocalbost: 8034, W S FSciencefacesCreateTa. . .

Composer-Science

Workflow Alignment | I Charge Ontologies

azk |ResadAndFormat3equence

Relation with next tazsk SEQUENTIAL | w

M, 3
*» Aszszociate Domain Description to Task *— Back te Menu

Figura 44 Criagao da tarefa ReadAndFormatSequences.

A tarefa Align recebe como parametros de entrada as sequéncias formatadas, e
realiza o alinhamento miltiplo dessas sequéncias, produzindo como resultado de sua
execucgao os resultados do alinhamento em formato HTML ou XML.
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IS http:#localhost: BOB4/SWSWiScienceffaces/CreateTask. jsp - Windo

@ .;; - |@ localhosk

Arguivo  Editar  Exibir  Favoribos  Ferramentas  Ajuda
a . N fE q q
. Favoritos | 95 ,é ~ €| HotMail gratuito & |

@ http: fflocalhost:8054/SW S FScience/Faces)CreateTa. ..

Composer-Science

Workflow Alignment | [ Charge Ontologies
Tazk |Align |
Relation with next tazk SEQUENTIAL W

Save New

:‘"". : . - — :
¥ Axzzocigte Demain Dezcription to Tazk *— Back to Menu

Figura 45 Criacao da tarefa Align.

A tarefa ResultsAndIDs recebe como par&metros de entrada os resultados do

alinhamento, realiza sua formatagéo e exibe os resultados.
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(f http:#localhost: BOB4/SWSW{iScienceffaces/CreateTask. jsp - Windo

.I'H\. -—
@ I localhosk

Arguivo  Editar  Exibir  Favoribos  Ferramentas  Ajuda
i Favoritos | 5 @& = & | HotMail gratuito & |

http: fflocalhost:8054/SW W FScience/Faces) CreateTa. ..

Composer-Science

Workflow Alignment | Charge Ontologies

azk |[ResultzAndiDs
Relation with next tazk FINAL b

Sequence (4

e, :
*¥ Asszociate Domain Description to Task “— Back to Menu

Figura 46 Criagcao da tarefa ResultsAndIDs.

ApOs a criacdo de cada tarefa do modelo do workflow, essas tarefas devem ser
descritas semanticamente. Cada tarefa deve ter pelo menos uma descricao relacionada ao
dominio de aplicagdo, acompanhada por uma descricdo que defina a insergcdo dessa
descrigéo no contexto do modelo WS-BPEL que sera gerado para o workflow.

A Figura 47 apresenta a descricdo seméantica da tarefa GetSequencel. A tarefa
GetSequencel! €& descrita, segundo o dominio de aplicacdo, com o termo
Read Nucleotide Sequence_Set, que permite entender que a tarefa deve realizar a leitura
de um conjunto de sequéncias de nucleotideos. Segundo o contexto de WS-BPEL, a
descricdo Read_Nucleotide Sequence Set € associada a descricdo PartnerLink, que
permite entender que essa descricdo semantica se relaciona a fungdo que deve ser
desempenhada pela tarefa. Em outras palavras, a partir dessa descricdo semantica,
podemos interpretar que o servico Web que ird desempenhar essa tarefa deve ser capaz de

ler uma sequéncia de nucleotideos.



106

As tarefas GetSequence2 e GetSequence3 podem receber descricbes semanticas
iguais a descricdo da tarefa GetSequencel, pois as trés tarefas irdo executar funcées
semelhantes, variando apenas os valores dos parametros de entrada para cada uma delas.

e hitp:/flocalhost: BOB4/SWS5WiScienceffacesfAssociateDomainOntologyTask. jsp

@ .\:—h/. - |@ localhost

Arquivo  Editar  Exibir  Favoritos  Ferramentas  Ajuda
n . ML fE q q
o Favoritos | 55 ,& T & | HotMail gratuito & | -

@ hittp: fflocalbost: 3054 /9w S Science/Faces) Associate. ..

Compozer-Science

Workflow Alignment | Charge Data

Tazk GetSequencel w
Dcmﬂ'.” . hitp:iherww . puc-rio.brimelizza/Bio.owRead_Mucleotide_Sequence Set b
De=cription
Workflow - - -
Description hitp:/ npgz.ufjf brWSBPELOnto. 0w BEPartnerLink
MNew Save
% View Model *— |Back to Menu

Figura 47 Descricdo semantica da tarefa GetSequence1.

Além da descricdo semantica apresentada na Figura 47, a tarefa GetSequence1
pode receber a descricdo apresentada na Figura 48, que indica que o parametro de saida
(output) da tarefa deve ser um conjunto de sequéncias nucleotidicas. Os parametros de
saida das tarefas GetSequence2 e GetSequence3 também podem ser descritos da mesma
forma que o parametro de saida da tarefa GetSequencel.
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& hitp:/flocalhost: BOB4/SWSW{Scienceffaces/AssociateDomainOntologyTask. jsp -

@ .;; - |@ localhiost

Arquivo  Editar  Exibir  Fawaoritos  Ferramentas  Ajuda
n " M fE q q
o Favoritos | 5k (@ T | HotMail gratuito € | -

@ http:flocalhost: 8034/SWSWFScience/Faces  Assaciate. .

Compozer-Scisnce

Workflow Alignment | Charge Data

Tazk GetSequencel b
Domain . . . .

.brimelizza/Bio.ow = Sequence_Se b
Description hitp:# puc-rio.br/imelizza/Bio. ow BNucleotid_Sequence_Set

ork oW v .npqs. ufjT brAWSBPEL Onto. owBOUtputPartnerLinkVariable [%

Description

i View Model — |Back to Menu

Figura 48 Descrigdo semantica do parametro de saida da tarefa GetSequence1.

A Figura 49 apresenta a descricdo semantica do pardmetro de entrada da tarefa
ReadAndFormatSequences. Segundo a descri¢do, o servico Web que vai executar a tarefa
deve ter como parametro de entrada um conjunto de sequéncias nucleotidicas.



108

s http:#flocalhost: BOB4/SWSWiScienceffaces/AssociateDomainOntologyTask. jsp -

@ .;; L |@ localhost

Arquivo Editar  Exibir  Fawaoritos  Ferramentas  Ajuda
n . M q q
7. Favoritos | 55 ,é ~ | HotMail gratuito & | -

@ http:/flocalhost: 8034 /SWSWFScience/Faces  Associate. . .

Composer-Science

Workflow Alignment | Charge Data

Tazk ReadAndFormatSegquences W
Damain - - - -
.brimelizza/Bio.ow B Sequence_Se b
Do hitp:df puc-ric.brimelizza/Bio.owkNucleotid_Sequence_Set
Workflow

O TR el T] T FAe Ly arl ink' i =
Description http:2twwrw . npgz.ufif. brAWSBPELOnto. owBinputPartnerLinkVariable | »

Newr

:k View Model *— |Back to Menu

Figura 49 Descrigdo semantica do parametro de entrada da tarefa ReadAndFormatSequences.

A Figura 50 apresenta uma descricdo semantica do pardmetro de saida da tarefa
ReadAndFormatSequences. Essa tarefa deve retornar um conjunto de sequéncias

nucleotidicas no formato FASTA.
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& hitp:flocalhost: BOB4/SWSWiScienceffacesfAssociateDomainOntologyTask. jsp -

@-.; - |@ localhosk

Arquivo  Editar  Ewbir  Faworitos  Ferramentas  Ajuda
n " N fE q q
oo Favoritos | 5k @ T & | HotMail gratuito & |

@ http:fflocalhost: 8084/SWaWFScience/Faces ! Associate. ..

Compozer-Scisnce

Workflow Alignment | Charge Data

Tazk ReadAndFormatSeguences b

Domain - - — — -
- hitp:/lww e puc-ric.br/melizza/Bio. ow BFASTA
Description

ork oW v ww.npqs. ufjf brWWSBPEL Onto. owHOUtputPartnerLinkVariable |%
De=cription

MNew

i View Model

Back to Menu

Figura 50 Descricao semantica do parametro de saida da tarefa ReadAndFormatSequences.

A Figura 51 apresenta a descricdo semantica da funcdo desempenhada pela tarefa
Align. Segundo essa descri¢ao, essa tarefa deve executar um alinhamento multiplo.
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Is http:#flocalhost: B084/SWSWiScienceffacesfAssociateDomainOntologyTask. jsp;js

@:; L 4 |@ localhost

Arquivo  Editar  Exibir  Favoritos  Ferramentas  Ajuda

ffFavu:uritu:us {:‘5 @ ~ €| HotMail gratuito & |

@ http:[flocalhost: 8054 /SWSWFacience/Faces/ Assaociate. . .

Composer-Science

Workflow Alignment | Charge Data

Taszk Align b

Damain e - P —— P "
Description hitp:/fewwe . puc-rio.br/meliz=a/Bio. owEMultiple_Alignment

WorkTlow - : -
- T R AR A o -
Description http:Afwewn e . npge.ufif. brAWSBPELOnto. owBEPartnerLink b

Mew Save

% View Model Back to Menu

Figura 51 Descrigdo semantica da tarefa Align.

A Figura 52 apresenta mais uma caracteristica relacionada a funcao

desempenhada pela tarefa Align. A tarefa deve executar um alinhamento multiplo utilizando
o0 algoritmo BLASTP.
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& http:{flocalhost: BOB4/SWSW{Sciencef/facesfAssociateDomainOntologyTask. jsp;js

@;f - |@ http: fflocalbost: 3054 /3w S F Science/Faces ) dssociateDomaindnkology Task, jsp; jsessic

Arquivo  Editar  Exibir  Faworitos  Ferramentas  Ajuda

5 Favaritos | 9% B8 sites Sugeridos ~ @] HotMail gratuito @] Galeria do Web Slice -

| @ http: fflocalhost: 8054/SWSWFScience/Faces  Associate. .. | |

Composer-Science

Workflow Alignment | Charge Data

Taszk Align i

D””‘"'!‘. hitp:diwew w . puc-rio.br/melizsa/Bio.owKBLASTP b
Description

.

KO i ww npas.ufif br/WSBPEL Onto o wPartnerLink v
Description

News Save

* View Model Back to Menu

Figura 52 Outra descricdo semantica da tarefa Align.

A Figura 53 apresenta a descricdo semantica do pardmetro de entrada da tarefa
Align. O parametro de entrada dessa tarefa deve estar no formato FASTA.
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/- http://localhost: BOB4/SWSW{Science/faces/AssociateDomainOntologyTask. jsp - Wi

@;f w |@ httpe ! flocalhost: 3054 3w S Facience faces | AssociakeDomainOntology Task. jsp

Arquivo Editar  Exibir  Fawaoritos  Ferramentas  Ajuda
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| @ http:/flocalhost: 8034/SWSWFScience/Faces ! Associate. . . | |
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Tazk Align W
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Workflow
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New Save

i View Model *— |Back to Menu

Dezcription

Figura 53 Descrigdo semantica do parametro de entrada da tarefa Align.

A Figura 54 apresenta a descricdo semantica do parametro de saida da tarefa
Align. O parametro de saida dessa tarefa deve estar no formato XML.
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G hitp:/flocalhost: BOB4/SWSWiScienceffacesfAssociateDomainOntologyTask. jsp -

@1; - |@ localhost

Arquivo  Editar Exibir  Fawvoritos  Ferramentas  Ajuda
a . L R q q
. Favaoritos | 55 ,é * €| HotMail gratuito & |

@ hitkp: flocalbost : 3054 /3w S FScience/Faces) Associate. .,

Composer-Science

Workflow Alignment |» Chargs Data

Tazk Align b

L mf”." ) hitp:fwrww . puc-rio.brimelizza/Bio.ow BEXML
Description

Workflow - ; - -
- T R R AR AR o " =
Description hitp:/hw e .npgz.ufjf.brAWSBPELOnto.owlQutputPartnerLinkariable | »

i View Model

Back to Menu

Figura 54 Descricdo semantica do parametro de saida da tarefa Align.

A Figura 55 apresenta a descricdo semantica do pardmetro de entrada da tarefa
AlignmentResults. Essa tarefa deve receber dados no formato XML.
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& hitp: /flocalhost: BOB4/SSWSWiScienceffacesfAssociateDomainOntologyTask. jsp -

@.; L |@ localhost

Arquivo Editar  Exibir  Fawaoritos  Ferramentas  Ajuda
n . M, 8 q q
o Favoritos | ks (@ T | HotMail gratuito € | -

@ http:/flocalhost: 8034 /SWSWFScience/Faces Assaciate. .

Compozer-Science

Workflow Alignment | Charge Data

Tazk AlignmentResultz w

””"‘E"." ) http:ifww e puc-rie.br/melizza/Bio. ow BEXNML L
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Workflow

Jdhwrwew . npgs.ufif. BrAds W erLinkVariable |
Description hitp:/ npgs.ufif. brAWSBPELOnto. ow KinputPartnerLinkVariak)

i View Model

Back to Menu

Figura 55 Descrigao semantica do parametro de entrada da tarefa AlignmentResults.

A Figura 56 apresenta a descrigdo semantica do parametro de saida da tarefa
AlignmentResults. Essa tarefa deve apresentar sua saida em formato HTML.
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@ .;; - |@ localhosk

Arquivo  Editar  Ewbir  Faworitos  Ferramentas  Ajuda
ﬁFavuritns {:‘5 @ T & | HotMail gratuito & |

@ http:fflocalhost: 8054/SWaWFScience/Faces Associate. ..
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Workflow
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Figura 56 Descrigdo semantica do parametro de saida da tarefa AlignmentResults.

O I TETRIT] 1 AT i arl ink’ i =
Description hitp:/fwwr e npgz.ufif.brAWSBPELOnto. owBQutputPartnerLinkVariable | »
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Para uma melhor compreensao do modelo criado, a Figura 57 apresenta a interface

para visualizagdo de um quadro resumo com o modelo completo criado pelo usuario do

sistema, incluindo suas descricdes semanticas.
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Composer-Science
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GetSequence2 w.npge. ufif brAWSBPELOnto.owBPartnerLink AND-JOIN 1
GetSequence2 npgs.ufif.erAWSBPELOnto.owBQutputPartnerLinkVariable AND-JOIN 1
GetSequence3 npge.ufjif.erWSBPELOnto.owPartnerLink AND-JOIN 1
GetSequence3 TR T http: /i v npge. ufjf. brAWSBPEL Onto.owB#OutputPartnerLinkvariable AND-JOIN 1
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htt ! ) . ) . _
=304 e | S e a S W el N = = NTIAL 2
ReadAndFormatSequences rio brimslissa/Bio.owkHucleotid_Sequence_Set .npge.ufif. brAWSBPELOnto.owkInputPartnerLink\ariabl EQUENTIAL 2
ReadAndFormatSequences hitpod

http:diw e w . puc-
rio.br/melizza/Bio.owFMNucleotid_Sequence Set
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ReadAndFormatSequences npgs.ufif brWSBPEL Onto.owkOutputPartnerLink\ariable SEQUENTIAL 2
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AlignmentResults _puc-rio.brimelizza/Bio.ow EXML npge.ufif. brAWSBPELOnto.owkinputPartnerLinkariable  FINAL 4
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AlignmentResults puc-rio.brimelizza/Bio.ow BHTML

Figura 57 Interface para visualizagdo do modelo criado pelo usuério.

Apbs verificar o modelo criado por ele, o usuario solicita a composi¢cado automatica
por parte do sistema. O usuario seleciona o modelo de workflow que definiu e solicita sua
composicdo. O sistema realiza seu processamento (busca semantica (detalhada na secao
5.2), analise estrutural, composicdo) e apresenta para o usuario trés composicoes
semantica e estruturalmente possiveis, para que ele possa solicitar a geracdo do modelo
WS-BPEL de uma delas. A Figura 58 apresenta a interface por meio da qual o usuario
solicita o processamento e a geracao do modelo WS-BPEL.
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Figura 58 Interface de composigao e geragao de WS-BPEL.

5.2 BUSCA E COMPOSICAO
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Generate W5-BPEL

Generate WS-BPEL

Generate WS-BPEL

A partir das descricdes semanticas das tarefas do workflow sédo realizadas inferéncias

semanticas na ontologia de dominio associada ao modelo, segundo a qual as descricoes

das tarefas foram feitas. Essas inferéncias tém como objetivo encontrar termos similares aos

utilizados para descrever as tarefas, os quais serao utilizados na busca por servicos Web

semanticos compativeis com as tarefas descritas. As inferéncias aumentam o poder de

busca, ampliando as possibilidades de descoberta de servigos.
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As inferéncias semanticas sao realizadas com o uso do framework SOR, que
permite sua realizacdo a partir do arquivo OWL da ontologia de dominio. A Figura 59
apresenta um trecho de coédigo utilizado para a realizagdo de inferéncias a partir das
descricoes das tarefas do workflow. As descricdes de dominio e relacionadas ao modelo
WS-BPEL correspondentes de cada tarefa séo listadas em descs. As ontologias de dominio
associadas ao modelo do workflow sao inseridas na lista wfOntos. A lista searchDescs é
criada para conter todos os termos obtidos nas inferéncias. Sdo realizadas inferéncias da
descricdo WS-BPEL relacionada a cada descricdo de dominio para obter sua superclasse
(aClass), que sera utilizada nas buscas de servicos semanticos juntamente com cada
descricdo de dominio e os resultados das inferéncias realizadas a partir delas. Sao
realizadas inferéncias de todas as descricbes de dominio da tarefa em todas as ontologias
de dominio associadas. Os termos obtidos nas inferéncias a partir das descricdes de
dominio e a superclasse da descricio WS-BPEL correspondente sdo inseridos na lista
searchDescs, que posteriormente sera utilizada para realizar as buscas por servigos
compativeis com as descricoes da tarefa e os termos relacionados a elas, obtidos nas
inferéncias.
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Map<3tring, 3tring> descs =

swawizciencecontroller. listTaskDescriptions (taskId) ;
List<Ontology:> wfOntos =

swswisciencecontroller. listWEOntologies (wEId) ;
Map«<3tring, 2tring» searchbescs = new HashMap«<3tring, String>():
Jet set = descs.key3et():
for [(Iterator iter = descs.iterator(); iter.haslexti):)l {

3tring domainbesc = (3tring) iter.next () :
3tring wfbhesc = descs.get (domainDesc) ;
3tring[] aux = domainbesc.split| 1
domwainbesc = aux[1]:

aux = wflesc.split| 1

wfhesc = aux[1]:

3tring aClass = swswisciencecontroller.

listAncestorClassWIEBPELOnto (wEDesc) ;2
for (Iterator ontolt = wfdntos.iterator(); ontolt.hasMNext():){
Ontology o = [(Ontology) ontolt.next():
3tring ontolNawe = o.getName () .trimi() !
Tuplal] idd = swswisciencecontroller.
inferenciabescendantClassesController | +

+ontollzmne+ , domainlesc) ;
foriint j=0; j<idd.length-1; Jj++){
Tupla tdd = idd[j]:
String dd = ctdd.getUrl():
String[] dds = dd.split| 1:
dd = dds[1]:
searchbhescs.put (dd, aClass):

Figura 59 Codigo de inferéncia semantica.

Com os termos utilizados inicialmente na descricao das tarefas e os termos obtidos
por meio de inferéncias, é realizada a varredura dos repositérios em busca dos servigos
Web seménticos que contenham em sua descricdo semantica termos similares aos
utilizados para descrever as tarefas. A Figura 60 apresenta o cédigo que percorre a lista
com as descricdes de uma tarefa e suas inferéncias (searchDescs), e realiza a busca de

servicos compativeis (funcédo searchService).

for (Iterator it = searchbescs.iterator(); it.hasNextci(l:) |
String dowainDesc = (String) it.nexti();
List<3tring> serwvices =
swswisciencecontroller.searchiervice (wfld, taskId, domainDesc):

Figura 60 Busca de servigos compativeis com cada descricdo semantica de uma tarefa.
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A Figura 61 apresenta o cédigo que realiza as comparagdes das descricoes das

tarefas com as descrigcdes dos servicos semanticos disponiveis no repositério do framework.

O repositério é percorrido, as descricobes dos servicos semanticos sao extraidas dos

respectivos arquivos OWL-S por meio da OWL-S API, e comparadas as descricbes da

tarefa. Os servicos compativeis com a tarefa sdo inseridos na lista urls, que é retornada

como resultado da execugdo da fung¢ao de busca.

public List<String> searchServices |[int wfld, int taskId,
Map<3tring, String> descs) throws FileNotFoundExceptiond
List<3tring> urls = new ArrayList():
3tring dir = "C:/xampp/ wls";
File diretorio = new File(dir);
String[] arquivos = diretorio.listi):
for (int i=0; i<argquivos.length; i++ ){
String string = arcquivos[i]:
String owlsFile = "";
File diretorioRaiz =

new File(diretorio.getibsolutePath() + "\\" + string);

if | diretorioRaiz.isFile() ){
owlsFile = diretorioRaiz.getName();

owlsFile = "http:// 1L ‘M"towlsFile.trim();

H

org.mindswap.owl.0WLEnowledyeBase kb =
org.windsvap.owl.OULFactory. createkB() ;
khb.setReasoner ("Pellst™);
org.mindswap.owls.service, 3ervice 3 =
[org.windswap.owls.service.3ervice)
¥b.readService (URI. createjowlaFile)):
String param 1

3tring in
3tring ou =

org.mindswap.owls.profile.Profile p = s.getProfile();
String serviceName = p.getlerviceNamwe();

Set set = descs.keySet():

for (Iterator it = set.iterator(); it.hasMext();) {
String domainlesc = (Ftring)it.next();
String wibesc = descs.get(domainDesc):;

org.mindswap.owl.OWLIndividuallist oil =
p.getlerviceParameters()
for (Iterator itP = oil.iteratori); itP.hasMNexti):) {
org.windswap.owl.OWLIndividual oi =
[org.mindswap.owl.0WLIndividual) itP.next():
String serviceParam = oi.getLocallamei);

if (wflesc.toLowerCase () .equals ("} rlink™)){

if (serviceParam. toLowerCase (] .
equals (domainlese. toLlowerCase() ) ) {
param = "T7

org.mindswap.owls.process, Inputlist il = p.getlnputs();
for (Iterator itl = il.iterator():; itI.hasMNext():) {
org.mindswap.owls.process. Input ip =
[org.mindswap.owls.process. Input) itl.next ()2
org.mindswap.owl.OWLType t = ip.getParamType();
if (wflesc.tolowerCase () .

equals("in erlinkvs e’
if(ip.getlocallame () .tolowerCase (] .
equals (domainbese. coLlowerCaze() ) ) {
in = "yv;

org.mindswap.owls. process, Outputlist ol = p.gecOutputs|();
for (Iterator it = ol.iterator(); itO.hasNext():) i
org.windswap.owls. proeess.Jucput o =
[org.mindswap.owls.process.Output) itO.next (]
org.windswap.owl.OWLType t = o.getParamType();
if (wflesc.toLowercase() .
equals ("outputpartne rariable™) ) {
if(o.getLocalllame () .tolowerCase() .
equals (dowainDesc. tolowerCase () ) )4
ol = BT

b
if (param.equals ("T") £& in.equals("7") &£& ou.equals (774
int test = urls.indexOf(servicelName);
if(test < 0)§
urlz.add (zervicelame) !

return urls;

Figura 61 Busca de servigos semanticos compativeis com as descri¢gdes de uma tarefa.

Os servigos compativeis encontrados sao registrados no banco de dados, criando

0s modelos semanticamente possiveis, ou seja, modelos executaveis do workflow, formados

por servicos Web semanticos, cujas descricbes semanticas atendam aos parametros
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fornecidos pelo usuéario. Os modelos semanticamente possiveis tém seus dados inseridos
nas tabelas workflowexe e taskexe do banco de dados para armazenamento de modelos,
que foi detalhado na segao 4.5 do capitulo 4 deste trabalho.

A partir dos modelos semanticamente possiveis, os servicos tém seus dados de
entrada e saida analisados e, dessa forma, é definido se os modelos obtidos inicialmente
sao modelos seméantica e estruturalmente possiveis.

Para a realizacao da analise estrutural, foi necessario criar classes para representar
os modelos semanticamente possiveis. Essas classes contém informacdes relevantes para
a realizagdo dessa andlise relacionadas aos modelos e suas tarefas. A Figura 62 apresenta
o modelo de classes que apresenta essa estrutura. Os modelos semanticamente possiveis
sao armazenados no banco de dados e, para a realizagdo da andlise estrutural, os dados de
cada um desses modelos sdo selecionados e inseridos em um objeto WorkflowExe. O
WorkflowExe contém uma lista de tarefas TaskExe. Uma taskExe possui um servico da
classe Service que a executa. O Service possui uma lista de parametros de entrada do tipo
Input e uma lista de parametros de saida do tipo Output. Cada elemento Input apresenta
uma descricao semantica (inputSemanticDescription) e seu tipo de dado (inputType). Cada
elemento Output apresenta uma descricdo semantica (outputSemanticDescription) e seu
tipo de dado (outputType).

A funcdo que executa a analise estrutural dos servigos de um modelo recebe como
parametro um objeto do tipo WorkflowExe e, extrai desse objeto os tipos dos parametros de
entrada e saida de cada servigo de cada tarefa, a relacdo da tarefa com a préxima tarefa, e
realiza a analise, definindo o modelo como semantica e estruturalmente possivel (possible =

“Y”) ou ndo (possible = “N").
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Figura 62 Classes para representagao de modelos executaveis de workflow.

A Figura 63 apresenta o cédigo que realiza a analise da compatibilidade estrutural
entre os servigos de um modelo de workflow executéavel semanticamente possivel, e define
se 0 modelo é também estruturalmente possivel. A fungcao que realiza a analise recebe
como parametro um objeto que representa um workflow semanticamente possivel. Esse
objeto apresenta a estrutura do modelo de classes da Figura 62.

Sao consideradas as seis possibilidades de relacdes de uma tarefa com a sua
seguinte no modelo do workfow. Se a relagdo da tarefa com a proxima é SEQUENTIAL, a
quantidade e os tipos de seus parametros de saida devem ser compativeis com a
quantidade e os tipos dos parametros de entrada da tarefa seguinte. Se a relacao da tarefa
com a préxima é AND-SPLIT, a quantidade dos seus parametros de saida deve ser a
mesma quantidade dos parametros de todas as tarefas, que apresentem nimero seqiiencial
imediatamente seguinte ao seu, somados. Além disso, os tipos dos parametros de saida da
tarefa devem ser compativeis com os tipos dos pardmetros de entrada das tarefas que
serdo executadas em seguida. Se a relacdo da tarefa com a seguinte € AND-JOIN, os

parametros de saida de todas as tarefas executadas em paralelo com ela somados devem
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ser, em quantidade e tipos, compativeis com os parametros de entrada da tarefa seguinte.
Se a relacao da tarefa com a seguinte for OR-JOIN ou OR-SPLIT, a quantidade e os tipos
de seus parametros de saida devem ser compativeis com a quantidade e os tipos dos
parametros de entrada da tarefa seguinte (com nimero sequencial seguinte). Se a relacao
da tarefa é FINAL, seus parametros de entrada ja foram analisados a partir da tarefa anterior
a ela e, nao é necessario analisar seus parametros de saida, pois ndo ha tarefa seguinte
para que a compatibilidade seja analisada.



public String structuralfnalisys (WorkflowExe wiExe){
String possible = "¥";

List<TaskExe> tasks = wfExe.getTasks():
for(int i=0; i<tasks.zize(); i++){
if {posaible.equals ("7") )
TagkExe task = tasks.get(i);

String relation = task.getRelationi);

Service service = task.getService():

int sequence = task.get3equence|);
List<entit§;1nput> inputs = service.getInputs();
L13t<ent;ty.6utput> outputs = service.getOutputsi():

if (relation. tolUpperCase () .equals (" )

TaskExe nextTask = tasks.get(i+l):

Service servicelextTask = nextTask.getService():

List<entity.Input> nextTaskInputs =
servicelextTask.getInputs();

if (outputs.size() == nextTaskInputs.size()){

for (int k=0; k<outputs.size(); k++){

entity.(utput out = outputs.get(k);
String outT = out.getOQutputType():
entity. Input in = nextTaskInputs.get(k);

i

String inT = in.getInputTypel():
if (outT.equals(inT)){

possible = "¥";
telse{
possible =
i
i
telsed
possible = "N7;
i
telse if(relation.toUpperCase() .equals("AND-SPLIT") )
List<entity.Input> nextInputs = new ArrayList():
int j=0;
while(tasks.getij).getSequence (] == (sequence+lj]{

Service s = tasks.get(]).getlervice():
List<entity.Input> in = s.getInputsi):

forilterator it = in.iterator(); it.hasWextcil:)!{

nextInputs.add(|ientity. Input] it.next()j:
i
Jt++:
i
if (outputs.size|) == nextInputs.size() )
for {int k=0; k<outputs.size(); k++j{
entity.Cutput out = outputa.getik):
String outT = out.gecOutputTypel():
entity.Input in = nextInputs.get(k):
Scring inT = in.getInputTypei);
if (outT.equals(inT)){

possible = "¥";
telse{
possible = "N";
¥
}
telse!
possihble =
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telse ifjrelation.tolUpperCase (). equals(” DIN™) )4
List<entity.Output> plusOutputs = new ArrayList();
int j=0:
while(tasks.get(]).getlequence || == sequence)

Service 5 = tasks.get(]).getService():
List<entity.Output> out = s.getOutputs();
for(Iterator it = out.iterator(); it.haslext():){
plusQutputs.add | (entity. Output) it.next());
}
Jt++:
}
List<entity. Input> nextInputs = new ArrayList():
for (int k=0; k<tasks.size(); k++i{
if (tasks.get (k) .getlequence () == (sequence+l)){
Service s = tasks.get(k).get3ervicel();
nextInputs = s.getInputs():

}
if (plusOutputs.size() == nextInputs.size()){
for [int k=0; k<plusCutputs.size(); k++){
entity.utput out = plusQutputs.get(k):
String outT = out.getOutputType();
entity.Input in = nextInputs.getik):
String inT = in.getInputTypel():

if {outT.equals (inT)){
posaible = "7
telsed
possible = "N":

}
telsed
poszible =

}
telse if (relation,toUppercase|).equals|”C
relation, tolUpperCase () .equals ("0
for (int j=0; j<tasks.size(): j+H{

™ |l
N

if (tasks.get (]) .getlequence () == sequence4l){
Fervice s = tasks.get(]).getServicel():
List<entity.Input> in = s.getInputsi():
if (outputs.size() == in.size()){
for (int k=0; k<outputs.size(); k++){
if (outputs.get (k) .getOutpucTypei) .

equals (in.get (k) .getInputType (1)) 4

possible = "T";
Jelsed
possible =
}
}
Jelzed
possible = "N";

!
telse if(relation.tolUppercase().equals("F

}
return possible;

Figura 63 Analise estrutural de modelo semanticamente possivel.
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No protétipo criado, apenas trés modelos semantica e estruturalmente possiveis
sao apresentados ao usuario que, entao, pode solicitar a geracdo de um documento WS-
BPEL que o represente. O numero reduzido de modelos apresentado ao usuério pelo
protétipo se deve ao fato de que o prototipo tem como objetivo apenas testar a possibilidade
de implementagdo da arquitetura proposta. O protétipo foi desenvolvido sem levar em
consideracao questbes de desempenho e, a apresentagdo de um grande numero de
resultados tornaria sua execugéo lenta.

5.3 GERAGAO DE MODELO WS-BPEL

A definicdo de um workflow WS-BPEL est4 contida em um elemento <process>. Este
elemento é composto por diversos outros elementos, como <partnerLinks> e <variables>, e
uma atividade que representa um ponto de entrada para o workflow (normalmente isto é
representado pelo elemento <sequence>) [TAYLOR et al., 2006].

WS-BPEL prové um conjunto de construgdes simples para enviar e receber
mensagens. Tipicamente, um workflow WS-BPEL, ir4& comeg¢ar com uma atividade de
recebimento de mensagem (<receive>) e ir4 terminar com uma atividade resposta de
mensagem (<reply>), que ir4 responder & mensagem recebida inicialmente. E facil enviar
uma mensagem para outro servico Web (que sdo chamados partners em WS-BPEL) usando
a atividade de invocar (<invoke>) outros servicos. Existem duas versdes de invocacao,
sendo uma versao em que apenas uma variavel de entrada esta presente, e a outra em que
se esta respondendo a uma requisicdo e uma variavel de entrada e uma de saida estao
presentes [TAYLOR et al., 2006].

A estrutura completa de um workflow WS-BPEL esta representada na Figura 64.
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<process name="BpelProcesslName" targetNamespace="...
xmlns="http://schemas.xmlsoap.org/ws/2004/03/business-process/">
<partnerLinks>
<partnerLink name="partnerA" partnerLinkType='"wsdl:parnterALinkType
myRole="myRoleInRelationToPartner"/>

</partnerLinks>
<variables>
<variable name="varA" messageType="wsdl:MessageA"/>

</variables>
<!-- this is executable part of workflow -->
<sequence>
<receive partnerLink="partnerA" portType="wsdl:parnterALinkType
operation="doSomething" wvariable="varA" />
<assign>
<copy>
<from>$varA.someParameter</from>
<to>$varB.anotherInfo</to>
</copy>
</assign>
<invoke partnerLink="partnerB" portType="pb:anoptherPartnerPT"
operation="doSomethingElse" inputVariable="varB"
outputVariable="varC" />
. <!-- here something more happens -->
<reply partnerLink="partnerA" portType="wsdl:parnterALinkType"
operation="doSomething" variable="results"/>
</sequence>
</process>

Figura 64 Estrutura de um workflow WS-BPEL [TAYLOR et al., 2006].

As composicdes semantica e estruturalmente possiveis construidas pelo
framework como solugao para a composicao do workflow especificado sdo apresentadas ao
usuario que, por sua vez, seleciona a que melhor atende as suas necessidades, e solicita a
geragdo do documento WS-BPEL correspondente a ela por meio do botdao Generate WS-
BPEL. O modelo WS-BPEL é gerado a partir da composi¢cao de servigos escolhida pelo
usuario. Esta composicado esta armazenada na base de dados e é a partir da estrutura
armazenada que é gerado o documento WS-BPEL que é apresentado como resultado final
do processo de composicao ao usuario do framework.

Usamos a APl JDOM [JDOM, 2010] para gerar o arquivo WS-BPEL de saida do
framework. A JDOM é uma API simples para acessar, manipular e gerar dados em formato
XML por meio de cédigo Java. Por definicao, a JDOM é configurada para utilizar o parser
JAXP [JAXP, 2010], mas pode ser configurada para usar a maioria dos parsers existentes.
Algumas vantagens apresentadas por essa biblioteca, que influenciaram a decisdo de
utiliza-la, sao: facilidade de uso, o XML gerado é “limpo”, e existe possibilidade de

integracdo com outras APIs XML.
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A geracdo do documento WS-BPEL é realizada pela fungcdo generateWSBPEL,
que recebe como parametro um objeto WorkflowExe, assim como a funcao que realiza a
analise estrutural dos servigos. Cada elemento do documento WS-BPEL corresponde a um
objeto org.jdom.Element. A Figura 65 apresenta o codigo da criagdo do primeiro e principal
elemento do documento WS-BPEL, o process, assim como a definigdo de suas principais
propriedades, name e targetNamespace, € 0s principais namespaces necessarios para a
definicao dos elementos seguintes.

org. jdow.Element process = new org.jdom.Elewent ("processT);

process.setittribute ("name”, wiExe.getMName ()] :

process.setittribute ("targetlamespace™,
"http://localhost/bpel/ "+wfExe.getName () +".bpel™) ;

process. setlamespace (org. jdom. Namespace.
getNamespace("http://docs.oasis—-open.org/wshpel/ 2.0/ processy/ "™ +
"executable™) ) :

process.addilamespacelbeclaration(ory. jdow.Natrespace . getNamespace | "tn=s",
"http://localhost/hpels/ "+ufExe.getName (1 +" .hpel™) ) ;

Figura 65 Cédigo Java para criagdo de elemento Process em documento WS-BPEL.

No cédigo da Figura 66, para cada tarefa do workflow, sdo inseridos o0s
namespaces correspondentes referenciando os arquivos WSDL dos servigos que executam
cada tarefa, sao criados os elementos import que importam os arquivos WSDL de cada
servico de cada tarefa, sdo criados os elementos partnerLink que representam as tarefas, e
também sao inseridas a variaveis (variables) das tarefas. Sao criadas listas para cada tipo

de elemento, que sao inseridas no XML posteriormente.
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int i=0;

Lizt«<TaskExe> tasks = wikxe.getTasks=()]:

for (Iterator it = tasks.iterator():; it.hasNextci():){
TaskExe £t = ([(TaskExe) it.next():
Jervice = = t.get3ervice (),

process.addlamespacelbec laration (org. jdom. Namespace.
getNamespace|["n="+1i, =.gecW=sdlFile{))]:

org. jdow.Element iwportl = new org. jdom.Element ("importT)
importl.setitcribute ("namespace”, =.getWsdlFile()) ;
importl.setittribute ("location®, s.getWsdlFile()):
importl.setittribute (MimportType'™,

"http: /S achemas. xmlsoap. org/ wadl,/ ™)
importsList.add(importl) ;

org. jdow.Element parthnerlink = new org. jdow.Element ("partnerlbink™)
partnerlink.setittribute ("nawe", s.getMamwe () +"PartnecLink™)
partnerLink.addNamespaceleclaration(org. Jdom. Namespace. getNamespace |
"n="+1i, =.getW=sdlFile{))):
partnerLink.setittribute ("partnerlinkType",
Tna"+i4+": "4 .getlawe () +"PartnerLinkType ™) ;

partnerlink.secAtcribucte ("partnerBole’, s.getlame () +"Role™)
partnerlLink=slList.add (partherlLink) ;

List<entity.Input> ihs = s.getInputsi);

for (Iterator ii = ins.iterator(): ii.hasNexti(];){
entity.Input in = (entity.Input) ii.nexti:
org.jdom.Eletment wvar = hew org.jdowm.Element [("variskhle™) ;
var.sethrtribute ("namwe", in.getlame ()] !

var.sethttribute [("nessageType™,
"nE"4+i+"r"Hin.getlame () +"REequest)
variablesList.add (var) ;
}
List<entity.output> cuts = s.getlutputsi() ;

for (Iterator io = outs.iterator(); io.hasMNexti():){
entity.Dutput out = (entitv.COutput] io.nexti):
org.jdom.Eletment wvar = hew org.jdom.Element [("variskhle™) ;
var ..sethttribute ("name ", out.getlMame () )

var.sethttribute [(MressageType™,
nE"4+i4+" "dout . getlNate () +"Eesponse")
variablesList.add (var) :
'
14+;

Figura 66 Cddigo para criagcao de elementos relacionados as tarefas do workflow.
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A Figura 67 apresenta a criagao dos elementos WS-BPEL a partir das listas criadas
a partir das tarefas do workflow. Os elementos import, partnerLinks e variables sao inseridos

em Pprocess.

process.addContent (importsList) ;

process.addContent (partnerLinks) ;
parthnerLinks.addContent (partnerLinksList) ;

process.addContent (variables) ;
variables.addContent (variablesList) ;

Figura 67 Insercdo dos elementos relacionados as tarefas do workflow.

A geracdo da parte do documento WS-BPEL que representa a execugao das
tarefas do workflow é realizada a partir da analise das relagdes entre as tarefas, e também
considerando a sequéncia de execugao das mesmas. Assim como na analise estrutural dos
servigos, sdo consideradas seis possibilidades de relagdo entre as tarefas do workflow:
SEQUENTIAL, AND-SPLIT, AND-JOIN, OR-SPLIT, OR-JOIN, e FINAL.

Como citado anteriormente, um workflow WS-BPEL tipicamente comeca com uma
atividade de recebimento de mensagem (<receive>) e termina com uma atividade resposta
de mensagem (<reply>). Sendo assim, € analisada a sequéncia de execugao das tarefas a
fim de definir se deve ser criado um elemento <receive>, no caso da tarefa ser a primeira a
ser executada. A Figura 68 apresenta o codigo de criagdo do elemento <receive> para a
primeira tarefa do workflow.
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if (sequence == 1){
org.jdom.Element receivel = new org.jdom.Element |"receive™) ;
receivel.setiAttribute ("name", task.getiervice() .getMaane (] ) 7

receivel.setittribute ("partnerLink™,
task.getlervice (] .getMame () +"FPartnerLink™) ;
receivel.gsetittribute ("portType™,
task.get3ervice () .getPortType()] ) :
receivel.setittribute ("operation™,
task.get3ervice ) .getlame (1)
fori(int k=0; k<inputs.size(]):; k++)1{
receivel.setittribute ("inputVariahle",
inputs.get (k) .getMame (1) ;
H
foriint k=0; k<outputs.size()l: k++)4{
receivel.setittribute ("outputWVariakble™,
outputs.get (k) .getName (1) ;7
H
sequencel.addContent (receivel) ;
H

Figura 68 Criagao de elemento <receive> para primeira tarefa a ser executada no workflow.

Se a relacao da tarefa é FINAL, é possivel concluir que ela é a ultima a ser
executada no workflow, dessa forma, deve ser criado um elemento <reply>. A Figura 69
apresenta o codigo de criacao do elemento <reply> para a ultima tarefa do workflow.

telse if(relation.toUpperCase() .equals | "FIITAL™) ) {

org. jdom.Element reply = new org.jdom.Element ("reply™):
reply.setittribute ("nane", task.getlervice() .getName())
reply.setittribute ("partnerLink™,
task.getlervice () .getlame () +"FPartnerLink™) ;
reply.secittribute ("porcType™,
task.get3ervice () .getPortType (] )
reply.setittribute (Moperation®™,
task.getlervice ) .getlame (1) ;
for (int k=0; k<inputs.size(): k++)1
reply.setittribute ("inputVariahle™,
inputs.get (k) .getMName (1) ;
H
for (int k=0; k<outputs.size(); kK++)4{
replyv.setlhittribute ("outputVariable™,
outputs.get (k) .getNawme (1) ;2
H
secquencel ., addContent (reply) ;

Figura 69 Criacao do elemento <reply> para a ultima tarefa do workflow.
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Para cada tarefa, independente da sua relacdo com a seguinte, € criado um

elemento <invoke>, que invoca o servigo que vai executa-la. A Figura 70 apresenta o codigo

para a criagdo do elemento <invoke> de uma tarefa.

org.jdom.Element invokel = new org.jdom.Element ("involks™) ;2
invokel.sechAccribucte ("name™, task.getlervice () .getlame ()] !
invokel.sethttribute ("partnerLink™,

invokel.

invokel.

for(int

task.getlervice () .getlName () +"FPartnerLink™) ;
setAttribute [("portType™,
task.get3ervice () .gecPortType (] )
setAttribute (Toperation®™,
task.getlervice () .getNaane (1)

k=0; k<inputs.size()l: kK++)1

invokel.sethttribute|("inputVarishle"™,

'

for{int

inputs.get (k) .getlNam=() ) ;

k=0; k<outputs.size(): k++){

invokel.sechttribute (ToutputVariskhle™,

b

outputs.get (k) .getlame (1) ;2

sequencel . addContent (invokel) ;

Figura 70 Criagao do elemento <invoke> para uma tarefa do workflow.
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6. CONSIDERAGCOES FINAIS

No contexto de e-Science, os recursos computacionais estdo se tornando cada vez mais
importantes para a realizagdo de pesquisas cientificas, o que vem acompanhado por uma
proliferagdo de dados e ferramentas. A proliferacdo de recursos gera problemas e
dificuldades na gestdo dos mesmos e, para as atividades de e-Science muitos esforgos
estdo sendo feitos no sentido de facilitar a gestdo destes recursos e melhorar o
desempenho das pesquisas cientificas. Assim, a quantidade de servicos relacionados a e-
Science disponiveis na Web vem crescendo muito, portanto, a busca por ferramentas que
auxiliem na descoberta, selecdo, composicao e invocagao destes servicos também vem se
ampliando.

Um componente muito importante para a pesquisa cientifica, no contexto de e-
Science, € o workflow cientifico, que representa experimentos cientificos e pode ser criado
utilizando servicos Web como componentes. Dentro do contexto em que e-Science,
workflows cientificos e servicos Web sao partes importantes, o uso de tecnologias da Web
Semantica, como servicos Web semanticos e ontologias, facilita a descoberta de servigos, a
composicao dos workflows e todo o processo de experimentagéo e obtencao de resultados.

O desenvolvimento de experimentos cientificos computacionais € um processo
complexo. Existem diferentes componentes de software que podem ser utilizados em
conjunto para a realizacdo de um experimento como, por exemplo, servicos Web [GIL et al.,
2010]. Neste contexto, o objetivo deste trabalho é automatizar a composicao de workflows
cientificos a partir de servigcos Web seméanticos, trazendo beneficios para os cientistas, como
0s seguintes:

» Reducgédo do ciclo de geragdo de experimentos computacionais. A partir da
descrigao semantica do workflow, servigos Web semanticos sdo descobertos e
compostos, gerando o modelo do workflow para o usuario.

» Aumento da eficiéncia na experimentagdo e descobertas cientificas. Com a
reducdo do ciclo de geracdo de experimentos, existe mais tempo para a
execucao do experimento e obtencdo de resultados. Além disso, a busca
automatica de servicos existentes que atendam as especificagbes do workflow
reduz a necessidade de desenvolvimento de novos servigos, por meio do reuso
de servigos prontos.

» Facilidade para o usuario. O usuario que nao possui grande conhecimento a
respeito de sistemas de workflow e informatica em geral é capaz de definir
semanticamente o workflow cientifico que deseja compor.
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» Compartilhamento de experimentos. A partir da obtencdo do modelo formal de
um workflow cientifico, & possivel compartilhar esse modelo com outros
cientistas que, por sua vez, podem reproduzir o experimento representado pelo
workflow em questao.

O framework, denominado Composer-Science, desenvolvido no contexto deste
trabalho, auxilia na descoberta e composicao de servicos Web semanticos a fim de gerar um
workflow cientifico. O framework tem o objetivo de automatizar esse processo por meio do
uso de tecnologias da Web semantica como ontologias e servicos Web semanticos.

A abordagem apresentada tem como principal objetivo solucionar os problemas de
busca semantica, analise estrutural, extragdo de informagdes de documentos WSDL, OWL-
S e OWL, e inferéncias semanticas. Questbes relacionadas ao desempenho do protétipo
desenvolvido foram deixadas para versdes futuras, bem como também outras possibilidades
de utilizagao dos recursos semanticos fornecidos pelas tecnologias usadas.

Porém, em um dominio bem definido, com servicos que apresentem descricdes
semanticas completas e ontologias conhecidas, a abordagem se mostra promissora, no
sentido de que é capaz de auxiliar o trabalho de descoberta e composicao de servigos a fim
de gerar um modelo de workflow cientifico ao final de sua execugao.

Esta dissertacdo justificou a importancia do tema e da abordagem adotada e
apresentou a proposta do framework Composer-Science baseado em ontologias e servigos
Web semanticos para a composicdo de workflows cientificos. Um prototipo foi construido
instanciando-se o framework com o uso de diversas ferramentas usadas em aplicagdes para
a Web semantica, com o objetivo de verificar a viabilidade da arquitetura proposta e
apresentar a sua real aplicabilidade. Um estudo de caso relacionado ao dominio bioldgico foi
desenvolvido por meio da execucao do protétipo desenvolvido.

Considerando os objetivos ressaltados na introducdo deste trabalho, podemos
destacar que:

» O framework proposto permite a descricdo semantica do workflow e de suas
tarefas individualmente a partir do uso de termos presentes em uma ontologia
de dominio.

» A partir das descrigbes semanticas fornecidas pelo usuario, o framework é
capaz de realizar inferéncias seménticas em ontologias de dominio e buscar
servicos semanticamente compativeis a partir das descricbes e dos resultados
obtidos por meio das inferéncias em seus repositorios.

» O framework é capaz de realizar a andlise estrutural dos servigos encontrados
para realizar as tarefas de um workflow, definindo se um modelo executavel

semanticamente possivel é também estruturalmente possivel.
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» Os repositorios do framework, assim como a quantidade de ontologias de
dominio disponiveis podem ser estendidos por meio do registro de novos
arquivos OWL (ontologias) e OWL-S (servicos Web semanticos) pelo usuario.

» A partir de um modelo de workflow executavel semantica e estrutural possivel,
o framework gera um documento WS-BPEL que contém a especificagdo do
modelo.

Outro ponto de que podemos destacar como contribuicdo deste trabalho é a revisao
bibliografica feita, principalmente considerando o estado da arte em composicdo de
workflows cientificos, onde foram detalhados as diferentes abordagens propostas e
trabalhos existentes.

Podemos destacar como trabalhos futuros o estudo de questdes relacionadas a
proveniéncia de dados e uso de seméantica, além de técnicas de mapeamento entre
ontologias que melhorem a busca por servicos Web semanticos relacionados a um dado
dominio. A criagdo de um de repositério de modelos de workflows pode permitir a
reproducdo de experimentos por outros cientistas. A possibilidade de modificagdo dos
modelos presentes nos repositérios, assim como a possibilidade de modificagdo dos
modelos gerados pelo framework para um modelo de workflow criado pelo usuario pode
permitir maior flexibilidade na execugao do workflow.

A fim de obter um resultado mais completo para o pesquisador que solicita a
geracao de um modelo de workflow cientifico, a integracdo do framework proposto com um
Sistema de Gerenciamento de Workflow (SGWf) pode permitir a execugao do workflow
obtido, assim como outras possibilidades de aproveitamento do mesmo e de seus
resultados por meio do uso das funcionalidades fornecidas pelo SGWH.

O protétipo do framework apresentado apresenta algumas limitagoes relacionadas
ao seu desempenho. As inferéncias realizadas para a realizagdo da busca semantica
também podem ser aprimoradas em versdes futuras, de forma a garantir maior exatidao nos
resultados das buscas seménticas. A analise estrutural dos servigos é realizada de forma
que os dados de entrada e saida dos servigos tenham compatibilidade exata, sendo assim,
questoes relacionadas a transformacao de grandezas para tipos iguais também podem ser
tratadas em trabalhos futuros.
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APENDICE

Apéndice 1

OWL-S

A1.1 Detalhamento da estrutura da ontologia OWL-S

A OWL-S é uma ontologia de servicos por meio da qual é possivel representar as
descricdes semanticas de servicos Web. A estrutura dessa ontologia esta baseada em trés
partes principais: service Profile, servicemodel e servicegrounding.

ServiceProfile

A classe ServiceProfile descreve o servico. O relacionamento entre as classes
ServiceProfile e Service é bidirecional, por meio das propriedades presents e presentedBy,
respectivamente. A propriedade presents relaciona uma instancia de Service com uma
instancia de ServiceProfile, e sua inversa, presentedBy, relaciona uma instancia de
ServiceProfile com uma instancia de Service.

A classe Profile é uma subclasse de ServiceProfile, podendo ser uma
representagdo de um perfil de um servigco. Esta representacdo contém trés propriedades
dirigidas ao ser humano e ndo processaveis por magquina: (1) a propriedade
contactinformation, que descreve o fornecedor do servico; (2) a propriedade serviceName,
de cardinalidade igual a 1, usada como um identificador do servico; e (3) a propriedade
textDescription, cujo valor € uma descricao textual da funcionalidade oferecida pelo servico.

Além dessas propriedades, a classe Profile oferece uma descricdo das
caracteristicas funcionais de um servigo, sob dois aspectos: a transformacao da informagéo
(representada pelas entradas e saidas) e a mudanca de estado produzida pela execucao do
servico (representada pelas pré-condi¢des e pelos efeitos do servigo).

Em OWL-S existe o conceito de Parameter, subclasse da classe Variable. Esta

classe Parameter é a superclasse tanto da classe que representa os parametros de entrada
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de um processo (/nput) quanto os de saida (Qutputf). Parameter, Input e Qutput sao
definidas no contexto da ontologia de processos de OWL-S. As pré- condicoes e os efeitos
de um processo, por sua vez, sdo expressoes logicas.

Para descrever os parametros de entrada e saida, as pré-condicoes e os efeitos de
um servico, a classe Profile conta com as seguintes propriedades, definidas na ontologia de
profiles:

» hasParameter. propriedade cujo contra-dominio é a classe Parameter da
ontologia de processos de OWL-S. Esta propriedade nao é utilizada diretamente
€ serve apenas como uma superpropriedade das demais;

» hasinput. propriedade cujo contra-dominio é a classe [Input, subclasse de
Parameter da ontologia de processos de OWL-S. A classe Input representa a
informagao de que o0 processo necessita para sua execugao;

» hasOutput. propriedade cujo contra-dominio é a classe Outfput da ontologia de
processos de OWL-S. Tanto hasOQutput como hasinput sao subpropriedades da
propriedade hasParameter,

» hasPrecondition: propriedade cujo contra-dominio é a classe Precondition da
ontologia de processos de OWL-S;

» hasResult: propriedade cujo contra-dominio é a classe Result da ontologia de
processos de OWL-S. O resultado de um processo especifica as condigcdes sob
as quais as saidas sao geradas e, sob estas condicoes, quais sdo as alteracoes
causadas pela execugao do servigo.

Idealmente todas as instancias de Inputs, Outputs, Preconditions e Results sao
criadas na ontologia de processos e referenciadas na classe Profile. Dessa forma, cada uma
dessas propriedades possuem como valor, ndo novas instancias criadas da classe Profile,
mas sim uma referéncia para instancias ja criadas na ontologia de processos do servigo
correspondente.

Por fim, a classe Profile apresenta um conjunto de caracteristicas especificas de
um servigo, por meio das propriedades:

» serviceParameter. uma lista extensivel de propriedades, sendo que cada valor
da propriedade é uma instancia da classe ServiceParameter. Esta classe
ServiceParameter possui as propriedades serviceParameterName, que indica o
nome do parametro, e sParameter, que aponta para o valor do parametro em
alguma ontologia OWL. Esta propriedade permite que diversos outros atributos
sejam associados a um servico, de acordo com a funcionalidade que ele deseja
assumir.

» serviceCategory: se refere a uma entrada em alguma ontologia ou taxonomia de

servigos existente, sendo o seu valor uma instancia da classe ServiceCategory.
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Esta classe descreve categorias de servicos e possui um nome (propriedade
categoryName), aponta para uma taxonomia (propriedade taxonomy), possuli
um ou mais valores na taxonomia especificada (propriedade value) e, para cada

tipo de servigo, possui um cédigo associado na taxonomia (propriedade code).
Um Profile pode tornar publicas apenas as funcionalidades do servico que o seu
provedor desejar, independentemente de quantas outras funcionalidades o servigo for capaz
de atender. No entanto, uma vez ndo declaradas, essas funcionalidades nunca serao

encontradas e, por isso, ndo poderao ser utilizadas.

ServiceModel

Em OWL-S, um servico é considerado um processo, quando visto de forma detalhada, e
este processo é descrito por meio da classe Process, subclasse de ServiceModel.

Processos possuem condi¢des vinculadas a eles que determinam situacdes sob as
quais eles podem ser executados. Processos também podem ter um conjunto de dados de
entrada e sua execucgao pode levar a transformacgao destes dados em um conjunto de dados
de saida. Uma execucgao também pode provocar “transformagcdes no mundo”, de um estado
para outro, descritas através dos efeitos do processo. Por exemplo, em um processo de
compra de um produto, o efeito pode ser o débito do valor do produto da conta corrente do
comprador e o seu crédito na conta corrente do vendedor. A saida do processo, por sua vez,
pode ser uma notificacdo de que o processo de compra foi efetuado com sucesso.

Dessa forma, para se descrever um processo em OWL-S, é necessario especificar
seu conjunto de parametros de entrada, e de saida, suas pré-condi¢cdes e seus efeitos. Além
disso, é preciso definir o seu fluxo de dados, ou seja, quais entradas de subprocessos sao
provenientes de saidas de subprocessos anteriormente executados.

Assim como o ServiceProfile, o ServiceModel é uma representacado do servigo. No
entanto, estas classes sao diferentes, mas devem garantir que, para um mesmo servigco, as
IOPEs (Input, Output, Precondition e Effects) definidas em uma representagdo devem ser
refletidas na outra representacéo.

Em OWL-S, Inputs e Outputs sdo subclasses de Parameter. Cada parametro possui
um tipo, identificado pela propriedade parameterType, que indica a classe a qual seus
valores pertencem. O seu escopo € o processo dentro do qual esta definido. Além da
definicdo do tipo do pardmetro, se 0 seu é uma constante, entdo ele pode ser definido em
OWL-S através da propriedade parameterValue. Essa é a forma mais direta de se associar
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um valor constante a um parametro de um processo, embora também seja possivel através
valueData.

A OWL-S define um outro tipo de pardmetro, chamado de Local, também subclasse
de Parameter, e que, uma vez definido, pode ser usado em qualquer lugar do
processo. Variaveis locais apenas podem ser usadas em processos atdbmicos. Para
descrever o relacionamento entre um processo e cada um de seus parametros, tornando
possivel a especificacdo da transformacdo de dados, cada processo OWL-S possui as
propriedades definidas na ontologia de processos hasinput, hasOutput e hasLocal,
subpropriedades da  propriedade  hasParameter, cujos contra-dominios  sao,
respectivamente, as classes /Input, Output e Local. Nao existe razao para que a propriedade
hasParameter da ontologia de processos seja diretamente utilizada; ela pode
ser comparada a uma classe abstrata em Java e serve apenas como
superpropriedade das propriedades ja citadas.

Além de parametros de entrada e de saida, processos em OWL-S podem estar
associados a pré-condicdes, de modo que apenas sio executados quando essas pré-
condicdes se tornam verdadeiras. A propriedade de Process hasPrecondition indica a sua
pré-condi¢ao de execugao. Quando um processo é executado, além dos dados de saida, os
Outputs, ele pode gerar alteragbes no estado do mundo, chamadas de Effect. Conforme ja
mencionado, efeitos sao diferentes de dados de saida porque ndo sdo dados gerados pelo
processo, mas sao alteragdes produzidas pela execucao do processo sobre algum objeto no
mundo como, por exemplo, um conta corrente quando do recebimento de um dinheiro.

Para expressar as pré-condicdes e os efeitos de um processo, OWL-S utiliza
expressdes em uma linguagem especifica. Assim, Condition e Effect sao subclasses de
Expression. Esta superclasse, por sua vez, possui duas propriedades de cardinalidade igual
a 1: expressionLanguage, que identifica em qual linguagem a expressdo esta
escrita, e expressionBody, que contém a expressdao em si. Uma das linguagens mais
citadas para representacao das condicoes em OWL-S é a SWRL.

Em OWL-S, Outputs e Effects nao sao diretamente relacionados aos processos aos
quais dizem respeito, uma vez que esta ligacdo pode ser dependente do contexto. Neste
sentido, foi criada a classe Result, que mantém uma relagao direta com a classe Process
através da propriedade hasResult. Assim, o resultado de um processo em OWL-S pode
conter tanto os dados de saida quanto os efeitos gerados pela execucao deste processo.

A classe Result possui cinco propriedades. A propriedade hasResultVar permite a
declaracdo de uma variavel, da classe ResultVar, subclasse de Parameter, que tem
seu escopo limitado ao resultado dentro do qual esta sendo declarada. Uma vez declarada,
esta variavel pode ser usada para descrever as saidas e os efeitos daquele processo, sob a
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condicao definida para o resultado no qual esta contida. Esta condicdo é definida pela
propriedade inCondition, cujo contra-dominio é a classe Condition.

A propriedade opcional withOutput, por sua vez, com contra-dominio em
OutputBinding, especifica as saidas do processo quando da ocorréncia daquele resultado. A
propriedade hasEffect, analogamente, especifica os efeitos da execucao deste processo sob
este  resultado. Finalmente, existe uma propriedade associada a Resulf, chamada
resultForm, cujo objetivo é fornecer um femplate XML abstrato para as saidas enviadas de
volta ao cliente do servico.

Vale ressaltar que mais do que um resultado pode ser definido para um mesmo
processo OWL-S. No entanto, as condicdes sob as quais eles sdo validos devem ser
mutuamente exclusivas, de modo que apenas um resultado ocorra a cada execugdo do
processo.

Uma outra caracteristica de processo em OWL-S é que ele envolve no minimo dois
agentes: o cliente, representado pela classe TheClient, aquele que faz uso do servigco, € 0
servidor, representado pela classe TheServer, aquele que implementa e oferece o servigo.

Em processos compostos, a entrada de um processo componente (ou
subprocesso) pode ser obtida da saida de processos componentes anteriores. Outro tipo de
fluxo de dados é a especificacdo das saidas de um processo composto como derivagoes
das saidas de alguns de seus processos componentes.

O conceito de binding foi criado através da classe Binding. Este conceito é entdo
utilizado para: (1) determinar valores para os parametros de entrada de um processo, dentro
da sua definigao; e (2) determinar como valores de paré@metros de saida sdo especificados
dentro do resultado do processo. InputBinding e OutputBinding sao subclasses de Binding,
onde InputBinding tem como valor da propriedade toParam uma instancia de Input e
OutputBinding uma instancia de Output.

Associadas a classe Binding existem duas propriedades: foParam, que identifica o
nome do parametro, e valueSpecifier, que corresponde a descricio de seu valor.
Esta especificacdo de valor pode ocorrer de quatro formas distintas (subpropriedades de
valueSpecifier): valueSource, valueType, valueData e valueFunction, dentre as quais as
mais utilizadas sao valueSource e valueType.

A propriedade valueSource possui como contra-dominio a classe ValueOf, que
especifica as propriedades theVar, cujo contra-dominio é a classe Parameter, e
fromProcess, com contra-dominio Perform. Esta propriedade permite indicar que o valor
deste parametro é proveniente do valor de um parametro em outro processo, no mesmo
processo composto. Desta forma, se um Binding com toParam = p tem valueSource = s
com propriedades theVar = v e fromProcess = R, isto significa que o parametro p do
processo € igual ao parametro vde R.



148

A propriedade valueType tem como valor uma URI (Uniform Resource Identifier)
que aponta para uma classe OWL, indicando que o valor do parametro pertence a
esta classe. A classe especificada deve ser subclasse da classe especificada em
parameterType do referido parametro.

A propriedade valueData serve para a especificagdo de constantes em XML.
A propriedade valueFunction representa fungdes parametrizadas e foi projetada com o
objetivo de permitir futuras extensées da linguagem.

Assim, a propriedade hasDataFrom de Process é utilizada para relacionar Inputs de
Performs a InputBindings, indicando de onde vém os valores dos parametros de entrada do
processo. A propriedade withOutput de Result, por sua vez, que tem como contra-dominio a
classe OutputBinding, permite que o valor de um parametro de saida seja especificado
dentro de um resultado, de acordo com a condi¢édo a ele associada.

A variavel TheParentPerform foi introduzida em OWL-S para se referir, em tempo
de execugdo, a uma particular instancia em execugao de um processo definido via Perform,
como componente de um processo composto. Assim, torna-se possivel referenciar o
valor de um determinado parametro durante uma execugao.

A classe Process de OWL-S corresponde a unido de trés classes: (1)
AtomicProcess, que representa processos que podem ser diretamente invocados, que nao
tém subprocessos e que executam em um Unico passo sob a perspectiva do cliente; (2)
SimpleProcess, que representa processos que nao podem ser diretamente invocados, mas
que, assim como um processo atdbmico, sao vistos como executados em apenas um Unico
passo, podendo ser utilizados como elementos de abstracdo de um processo atdémico ou
uma representacdo simplificada de um processo composto; (3) CompositeProcess, que
representa processos que podem ser decompostos em outros processos, sendo 0 mais
complexo dos processos, e podendo ser considerado uma arvore cujos ndés nao-terminais
sao rotulados com construtores de controle e as folhas representam a invocagao de outros
processos.

A OWL-S inclui os seguintes construtores de controle: Sequence, Split, Split-Join,
Any-Order, Choice, If-Then-Else, lterate, Repeat-While e Repeat-Until. A semantica dos
construtores de controle em OWL-S é similar a semantica dos respectivos construtores de
controle em BPEL [LEYMANN, ROLLER, 2002].
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ServiceGrounding

A informagdo de como acessar um servico em OWL-S ¢é descrita na classe
ServiceGrounding. Esta informagéo diz respeito basicamente ao formato das mensagens
que devem ser trocadas e aos protocolos de serializagao, transporte e enderegamento.

Um grounding em OWL-S pode ser visto como um mapeamento de uma
especificagdo abstrata para uma especificagdo concreta dos elementos que descrevem o
Servico e que sao necessarios para interagir com o servigo. Assim, dentre os documentos
que juntos formam a linguagem OWL-S, o ServiceGrounding é o Unico que lida com um né
concreto de especificagdo, enquanto o ServiceProfile e o ServiceModel sao
representagdes em um né abstrato.

No entanto, OWL-S nao inclui uma construcdo abstrata para explicitamente
descrever mensagens. O que ocorre, de fato, € que o conteldo abstrato de uma mensagem
€ implicitamente especificado pelas propriedades de entrada e de saida dos processos
atdbmicos. As mensagens concretas, ao contrario, sdo explicitamente especificadas em um
grounding. Para isso, é utilizada a linguagem WSDL (Web Services Description Language).
O objetivo do grounding entdo é determinar entradas e saidas de um processo atbmico que
podem ser descritas em termos de mensagens trocadas entre 0s processos.

O conceito de grounding em OWL-S é geralmente consistente com o conceito de
binding de WSDL. Porém, as duas linguagens sdo necessdarias para a especificacao

concreta de um processo, porque elas ndo cobrem 0 mesmo espaco conceitual.

A1.2 Exemplo simplificado de documento OWL-S

O servigo (Book Finder) descrito por este documento OWL-S retorna informacbées de um
livro com o titulo semelhante a uma dado parametro que ele recebe (String). O servigo
realiza uma busca baseada em palavra chave para retornar como resultado o numero ISBN
do livro, o autor e informagdes de publicagao.
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<rdf:RDF xml:base="http://www.mindswap.org/2004/owl-s/1.1/BookFinder.owl">
<owl:0Ontology rdf:about="">

<owl:imports rdf:resource="http://www.daml.org/services/owl—-
s/1l.1/Service.owl"/>

<owl:imports rdf:resource="http://www.daml.org/services/owl-
s/1.1/Profile.owl"/>

<owl:imports rdf:resource="http://www.daml.org/services/owl—-
s/1.1/Process.owl"/>

<owl:imports rdf:resource="http://www.daml.org/services/owl—-
s/1.1/Grounding.owl"/>

<!-— use the cached version for bibtex ontology —-->

<owl:imports rdf:resource="http://www.mindswap.org/ontologies/bibtex.owl"/>
</owl:0Ontology>

<!-— Service description —-->

<service:Service rdf:ID="BookFinderService">

<service:presents rdf:resource="#BookFinderProfile"/>
<service:describedBy rdf:resource="#BookFinderProcess"/>
<service:supports rdf:resource="#BookFinderGrounding"/>
</service:Service>

<!-— Profile description —-->

<mind:BookInformationService rdf:ID="BookFinderProfile">
<service:presentedBy rdf:resource="#BookFinderService"/>
<profile:serviceName xml:lang="en">Book Finder</profile:serviceName>
<profile:textDescription xml:lang="en">

This service returns the information of a book whose title best matches the
given string.

</profile:textDescription>

<profile:hasInput rdf:resource="#BookName"/>

<profile:hasOutput rdf:resource="#BookInfo"/>
</mind:BookInformationService>

<!-— Process description —-->

<process:AtomicProcess rdf:ID="BookFinderProcess">
<service:describes rdf:resource="#BookFinderService"/>
<process:hasInput rdf:resource="#BookName"/>

<process:hasOutput rdf:resource="#BookInfo"/>
</process:AtomicProcess>

<process:Input rdf:ID="BookName">

<process:parameterType

rdf :datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI">http://www.w3.0rg/20
01/XMLSchema#string</process:parameterType>

<rdfs:label>Book Name</rdfs:label>

</process:Input>

<process:Output rdf:ID="BookInfo">

<process:parameterType

rdf :datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI">http://purl.org/net/
nknouf/ns/bibtex#Book</process:parameterType>

<rdfs:label>Book Info</rdfs:label>

</process:Output>

<!-— Grounding description —-—>

<grounding:WsdlGrounding rdf:ID="BookFinderGrounding">
<service:supportedBy rdf:resource="#BookFinderService"/>
<grounding:hasAtomicProcessGrounding
rdf:resource="#BookFinderProcessGrounding"/>
</grounding:WsdlGrounding>

<grounding:WsdlAtomicProcessGrounding rdf:ID="BookFinderProcessGrounding">
<grounding:owlsProcess rdf:resource="#BookFinderProcess"/>
<grounding:wsdlDocument
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI">
http://cheeso.members.winisp.net/books/books.asmx?WSDL
</grounding:wsdlDocument>

<grounding:wsdlOperation>
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<grounding:WsdlOperationRef>
<grounding:portType rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI">
http://cheeso.members.winisp.net/books/LookyBookServiceSoap
</grounding:portType>
<grounding:operation
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI">
http://cheeso.members.winisp.net/books/DoKeywordSearch
</grounding:operation>
</grounding:WsdlOperationRef>
</grounding:wsdlOperation>
<grounding:wsdlInputMessage
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI">
http://cheeso.members.winisp.net/books/DoKeywordSearchSoapIn
</grounding:wsdlInputMessage>
<grounding:wsdlInput>
<grounding:WsdlInputMessageMap>
<grounding:owlsParameter rdf:resource="#BookName"/>
<grounding:wsdlMessagePart
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI">http://cheeso.member
s.winisp.net/books/keyword</grounding:wsdlMessagePart>
</grounding:WsdlInputMessageMap>
</grounding:wsdlInput>
<grounding:wsdlOutputMessage
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI">
http://cheeso.members.winisp.net/books/DoKeywordSearchSoapOut
</grounding:wsdlOutputMessage>
<grounding:wsdlOutput>
<grounding:WsdlOutputMessageMap>
<grounding:owlsParameter rdf:resource="#BookInfo"/>
<grounding:wsdlMessagePart
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI">
http://cheeso.members.winisp.net/books/DoKeywordSearchResult
</grounding:wsdlMessagePart>
<grounding:xsltTransformationString>
<xsl:stylesheet version="1.0"
xmlns:xsl="http://www.w3.0rg/1999/XSL/Transform"
xmlns:nsl="http://dinoch.dyndns.org/webservices/books">
<xsl:output method="xml" version="1.0" encoding="UTF-8"
indent="yes"/>
<xsl:template match="/ ">
<xsl:variable name="pubdate"
select="nsl:DoKeywordSearchResult/nsl:bookInfo/nsl:pubdate"/>
<xsl:variable name="month_day" select="substring-
before ($pubdate, ', ")"/>
<xsl:variable name="year" select="substring-after ($pubdate, ',
/>
<rdf :RDF
xmlns:rdf="http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax—-ns#"
xmlns:rdfs="http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#"
xmlns:bibtex="http://purl.org/net/nknouf/ns/bibtex#">

<bibtex:Book>
<bibtex:hasISBN>
<xsl:value-of
select="nsl:DoKeywordSearchResult/nsl:bookInfo/nsl:isbn"/>
</bibtex:hasISBN>
<bibtex:hasTitle>
<xsl:value-of
select="nsl:DoKeywordSearchResult/nsl:bookInfo/nsl:title"/>
</bibtex:hasTitle>
<bibtex:hasAuthor>
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<xsl:value-of
select="nsl:DoKeywordSearchResult/nsl:bookInfo/nsl:author"/>
</bibtex:hasAuthor>
<bibtex:hasPublisher>
<xsl:value-of
select="nsl:DoKeywordSearchResult/nsl:bookInfo/nsl:publisher"/>
</bibtex:hasPublisher>
<bibtex:hasMonth>
<xsl:choose>
<xsl:when test="contains (Smonth_day, "'
ryn>
<xsl:value-of select="substring-
after (Smonth_day,"' ")"/>
</xsl:when>
<xsl:otherwise>
<xsl:value-of
select="Smonth_day"/>
</xsl:otherwise>
</xsl:choose>
</bibtex:hasMonth>
<bibtex:hasYear
rdf :datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#nonNegativeInteger">
<xsl:value-of select="S$year"/>
</bibtex:hasYear>
</bibtex:Book>
</rdf :RDF>
</xsl:template>
</xsl:stylesheet>
</grounding:xsltTransformationString>
</grounding:WsdlOutputMessageMap>
</grounding:wsdlOutput>
</grounding:WsdlAtomicProcessGrounding>
</rdf :RDF>
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OWL-S dos servicos utilizados para compor o workflow para alinhamento de

sequéncias

A2.1 Servico Mart

<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"7?>

<!DOCTYPE uridef [

rdf "http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns">

rdfs "http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema">

owl "http://www.w3.0rg/2002/07/owl">

xsd "http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema">

service "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Service.owl">

profile "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Profile.owl">

process "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Process.owl">
grounding "http://www.daml.org/services/owl-

<!ENTITY
<!ENTITY
<!ENTITY
<!ENTITY
<!ENTITY
<!ENTITY
<!ENTITY
<!ENTITY

s/1.1/Grounding.owl">
<!ENTITY groundingWSDL "http://www.biomart.org/biomart/martwsdl">
concepts "http://www.mindswap.org/2004/owl-s/concepts.owl">

<!ENTITY
<!ENTITY

mind "http://www.mindswap.org/2004/owl-

s/1.1/MindswapProfileHierarchy.owl">
<!ENTITY bibtex "http://purl.org/net/nknouf/ns/bibtex">

1>
<rdf :RDF

xmlns:rdf="&rdf; #"
xmlns:rdfs="&rdfs;#"
xmlns:owl="&owl; #"
xmlns:xsd="&xsd; #"
xmlns:service="&service; #"
xmlns:profile="&profile; #"
xmlns:process="&process; #"
xmlns:grounding="&grounding; #"
xmlns:bibtex="&bibtex; #"
xmlns:mind="&mind; #"
xml :base="http://localhost/owls/Mart.owl"

>

<owl:0Ontology rdf:about="">

<owl:imports rdf:resource="&service;"/>
<owl:imports rdf:resource="&profile;"/>
<owl:imports rdf:resource="&process;"/>
<owl:imports rdf:resource="&grounding;"/>
<owl:imports rdf:resource="&concepts;"/>

<!-— use the cached version for bibtex ontology —-->

<owl:imports
rdf:resource="http://www.mindswap.org/ontologies/bibtex.owl"/>
</owl:0Ontology>

<!-— Service description —-->
<service:Service rdf:ID="MartService">
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<service:presents rdf:resource="#MartProfile"/>
<service:describedBy rdf:resource="#MartProcess"/>
<service:supports rdf:resource="#MartGrounding"/>

</service:Service>

<!-— Profile description —-->
<profile:Profile rdf:ID="MartProfile">

<service:presentedBy rdf:resource="#MartService"/>
<profile:serviceName xml:lang="en">Mart</profile:serviceName>
<profile:textDescription xml:lang="en">Get a nucleotid sequence set

from a database.</profile:textDescription>

rdf

rdf

rdf

rdf

rdf

rdf

rdf

rdf

rdf

<profile:hasOutput>
<process:0utput rdf:ID="Nucleotide_Sequence_Set">
<process:parameterType
:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
<process:parameterValue
:parseType="Literal">Nucleotide_Sequence_Set</process:parameterValue>
</process:Output>
</profile:hasOutput>
<profile:hasInput>
<process:Input rdf:ID="Database">
<process:parameterValue
:parseType="Literal">Database</process:parameterValue>
<process:parameterType
:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
</process:Input>
</profile:hasInput>
<profile:hasInput>
<process:Input rdf:ID="Dataset">
<process:parameterValue
:parseType="Literal">Dataset</process:parameterValue>
<process:parameterType
:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
</process:Input>
</profile:hasInput>
<profile:serviceParameter>
<profile:ServiceParameter
:ID="Read_Nucleotide_Sequence_Set">
<profile:serviceParameterName
:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string"

>Read_Nucleotide_Sequence_Set</profile:serviceParameterName>
</profile:ServiceParameter>
</profile:serviceParameter>
<profile:serviceParameter>
<profile:ServiceParameter rdf:ID="Database_Connection">
<profile:serviceParameterName
:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string"
>Database_Connection</profile:serviceParameterName>
</profile:ServiceParameter>
</profile:serviceParameter>

</profile:Profile>

<!-— Process Model description —-->
<process:AtomicProcess rdf:ID="MartProcess">
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rdf:

rdf:
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rdf:
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<process:hasInput>
<process:Input rdf:ID="Database_Process_Input">
<process:parameterValue
parseType="Literal">Database</process:parameterValue>
<process:parameterType
datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
</process:Input>
</process:hasInput>
<process:hasInput>
<process:Input rdf:ID="Dataset_Process_Input">
<process:parameterValue
parseType="Literal">Dataset</process:parametervValue>
<process:parameterType
datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
</process:Input>
</process:hasInput>
<process:hasOutput>
<process:0Output rdf:ID="Nucleotid_Sequence_Set_Process_Output">
<process:parameterType
datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
<process:parameterValue
parseType="Literal">Nucleotid_Sequence_Set</process:parameterValue>
</process:Output>
</process:hasOutput>

</process:AtomicProcess>

<!-— Grounding description —-->
<grounding:WsdlGrounding rdf:ID="MartGrounding">

<service:supportedBy rdf:resource="#MartService"/>

</grounding:WsdlGrounding>

</rdf :RDF>

A2.2 Servico Seqret

<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"7?>

<!DOCTYPE uridef [
<!ENTITY rdf "http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns">
<!ENTITY rdfs "http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema">
<!ENTITY owl "http://www.w3.0rg/2002/07/owl">
<!ENTITY xsd "http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema">
<!ENTITY service "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Service.owl">
<!ENTITY profile "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Profile.owl">
<!ENTITY process "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Process.owl">
<!ENTITY grounding "http://www.daml.org/services/owl-

s/1.

1/Grounding.owl">

<!ENTITY groundingWSDL
"http://www.ebi.ac.uk/soaplab/emboss4/services/edit.seqret?wsdl">
<!ENTITY concepts "http://www.mindswap.org/2004/owl-s/concepts.owl">
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<!ENTITY mind "http://www.mindswap.org/2004/owl-

s/1.1/MindswapProfileHierarchy.owl">
<!ENTITY bibtex "http://purl.org/net/nknouf/ns/bibtex">
1>
<rdf :RDF
xmlns:rdf="&rdf; #"
xmlns:rdfs="&rdfs; #"
xmlns:owl="&owl; #"
xmlns:xsd="&xsd; #"
xmlns:service="&service; #"
xmlns:profile="&profile; #"
xmlns:process="&process; #"
xmlns:grounding="&grounding; #"
xmlns:bibtex="&bibtex; #"
xmlns:mind="&mind; #"
xml:base="http://localhost/owls/Seqret.owl"
>

<owl:0Ontology rdf:about="">
<owl:imports rdf:resource="&service;"/>
<owl:imports rdf:resource="&profile;"/>
<owl:imports rdf:resource="&process;"/>
<owl:imports rdf:resource="&grounding;"/>
<owl:imports rdf:resource="&concepts;"/>
<!-— use the cached version for bibtex ontology ——>
<owl:imports
rdf:resource="http://www.mindswap.org/ontologies/bibtex.owl"/>
</owl:0Ontology>

<!-— Service description —--—>

<service:Service rdf:ID="SeqgretService">
<service:presents rdf:resource="#SeqretProfile"/>
<service:describedBy rdf:resource="#SeqretProcess"/>
<service:supports rdf:resource="#SeqretGrounding"/>

</service:Service>

<!-— Profile description —-->

<profile:Profile rdf:ID="SeqgretProfile">
<service:presentedBy rdf:resource="#SeqretService"/>
<profile:serviceName xml:lang="en">Seqret</profile:serviceName>

<profile:textDescription xml:lang="en">Read and format nucleotid

sequence set.</profile:textDescription>
<profile:hasOutput>
<process:0Output rdf:ID="Nucleotid_Sequence_Set_Output">
<process:parameterType
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
<process:parameterValue
rdf :parseType="Literal">Nucleotide_Sequence_Set</process:parameterValue>
</process:Output>
</profile:hasOutput>
<profile:hasInput>
<process:Input rdf:ID="Nucleotid_Sequece_Set_Input">
<process:parameterValue
rdf:parseType="Literal"></process:parameterValue>
<process:parameterType
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
</process:Input>
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</profile:hasInput>
<profile:serviceParameter>
<profile:ServiceParameter rdf:ID="FASTA">
<profile:serviceParameterName
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string"
>FASTA</profile:serviceParameterName>
</profile:ServiceParameter>
</profile:serviceParameter>
</profile:Profile>

<!-— Process Model description —-->
<process:AtomicProcess rdf:ID="SeqretProcess">
<process:hasInput>
<process:Input rdf:ID="Nucleotid_Sequence_Set_Process_Input">
<process:parameterValue
rdf:parseType="Literal">Nucleotid_Sequence_Set</process:parameterValue>
<process:parameterType
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
</process:Input>
</process:hasInput>
<process:hasOutput>
<process:0Output rdf:ID="Nucleotid_Sequence_Set_Process_Output">
<process:parameterType
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
<process:parameterValue
rdf :parseType="Literal">FASTA</process:parametervValue>
</process:Output>
</process:hasOutput>
</process:AtomicProcess>

<!-— Grounding description —-—>

<grounding:WsdlGrounding rdf:ID="SeqgretGrounding"”">
<service:supportedBy rdf:resource="#SeqretService"/>

</grounding:WsdlGrounding>

</rdf :RDF>

A2.3 Servico Emma

<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"7?>
<!DOCTYPE uridef [
<!ENTITY rdf "http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns">
<!ENTITY rdfs "http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema">
<!ENTITY owl "http://www.w3.0rg/2002/07/owl">
<!ENTITY xsd "http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema">
<!ENTITY service "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Service.owl">
<!ENTITY profile "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Profile.owl">
<!ENTITY process "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Process.owl">
<!ENTITY grounding "http://www.daml.org/services/owl—-
s/1.1/Grounding.owl">
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<!ENTITY groundingWSDL
"http://www.ebi.ac.uk/soaplab/emboss4/services/alignment_multiple.emma?wsdl
">

<!ENTITY concepts "http://www.mindswap.org/2004/owl-s/concepts.owl">

<!ENTITY mind "http://www.mindswap.org/2004/owl—-
s/1.1/MindswapProfileHierarchy.owl">

<!ENTITY bibtex "http://purl.org/net/nknouf/ns/bibtex">
1>
<rdf :RDF

xmlns:rdf="&rdf; #"

xmlns:rdfs="&rdfs; #"

xmlns:owl="&owl; #"

xmlns:xsd="&xsd; #"

xmlns:service="&service; #"

xmlns:profile="&profile; #"

xmlns:process="&process; #"

xmlns:grounding="&grounding; #"

xmlns:bibtex="&bibtex; #"

xmlns:mind="&mind; #"

xml :base="http://localhost/owls/Emma.owl"
>

<owl:0Ontology rdf:about="">
<owl:imports rdf:resource="&service;"/>
<owl:imports rdf:resource="&profile;"/>
<owl:imports rdf:resource="&process;"/>
<owl:imports rdf:resource="&grounding;"/>
<owl:imports rdf:resource="&concepts;"/>
<!-— use the cached version for bibtex ontology ——>
<owl:imports
rdf:resource="http://www.mindswap.org/ontologies/bibtex.owl"/>
</owl:0Ontology>

<!-— Service description —-->

<service:Service rdf:ID="EmmaService">
<service:presents rdf:resource="#EmmaProfile"/>
<service:describedBy rdf:resource="#EmmaProcess"/>
<service:supports rdf:resource="#EmmaGrounding"/>

</service:Service>

<!-— Profile description —-->
<profile:Profile rdf:ID="EmmaProfile">

<service:presentedBy rdf:resource="#EmmaService"/>

<profile:serviceName xml:lang="en">Emma</profile:serviceName>

<profile:textDescription =xml:lang="en">Multiple nucleotide sequence
alignment.</profile:textDescription>

<profile:hasOutput>

<process:Output rdf:ID="XML">
<process:parameterType

rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
<process:parameterValue
rdf:parseType="Literal">XML</process:parameterValue>
</process:Output>
</profile:hasOutput>
<profile:hasInput>
<process:Input rdf:ID="FASTA">
<process:parameterValue
rdf :parseType="Literal">FASTA</process:parametervValue>
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<process:parameterType
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
</process:Input>
</profile:hasInput>
<profile:serviceParameter>
<profile:ServiceParameter rdf:ID="Multiple_Alignment">
<profile:serviceParameterName
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string"
>Multiple_Alignment</profile:serviceParameterName>
</profile:ServiceParameter>
</profile:serviceParameter>
<profile:serviceParameter>
<profile:ServiceParameter rdf:ID="BLASTP">
<profile:serviceParameterName
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string"
>BLASTP</profile:serviceParameterName>
</profile:ServiceParameter>
</profile:serviceParameter>
</profile:Profile>

<!-— Process Model description —-->
<process:AtomicProcess rdf:ID="EmmaProcess">
<process:hasInput>
<process:Input rdf:ID="FASTA_Process_Input">
<process:parameterValue
rdf :parseType="Literal">FASTA</process:parameterValue>
<process:parameterType
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
</process:Input>
</process:hasInput>
<process:hasOutput>
<process:Output rdf:ID="XML_Process_Output">
<process:parameterType
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
<process:parameterValue
rdf :parseType="Literal">XML</process:parameterValue>
</process:Output>
</process:hasOutput>
</process:AtomicProcess>

<!-— Grounding description —-->

<grounding:WsdlGrounding rdf:ID="EmmaGrounding">
<service:supportedBy rdf:resource="#EmmaService"/>

</grounding:WsdlGrounding>

</rdf :RDF>
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A2.4 Servico Plot

<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"7?>
<!DOCTYPE uridef [
<!ENTITY rdf "http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax-ns">
<!ENTITY rdfs "http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema">
<!ENTITY owl "http://www.w3.0rg/2002/07/owl">
<!ENTITY xsd "http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema">
<!ENTITY service "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Service.owl">
<!ENTITY profile "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Profile.owl">
<!ENTITY process "http://www.daml.org/services/owl-s/1.1/Process.owl">

<!ENTITY grounding "http://www.daml.org/services/owl—-
s/1.1/Grounding.owl">
<!ENTITY groundingWsSDL

"http://www.ebi.ac.uk/soaplab/emboss4/services/alignment_multiple.prettyplo
t?2wsdl">
<!ENTITY concepts "http://www.mindswap.org/2004/owl-s/concepts.owl">
<!ENTITY mind "http://www.mindswap.org/2004/owl—-
s/1.1/MindswapProfileHierarchy.owl">
<!ENTITY bibtex "http://purl.org/net/nknouf/ns/bibtex">
1>
<rdf :RDF
xmlns:rdf="&rdf; #"
xmlns:rdfs="&rdfs; #"
xmlns:owl="&owl; #"
xmlns:xsd="&xsd; #"
xmlns:service="&service; #"
xmlns:profile="&profile; #"
xmlns:process="&process; #"
xmlns:grounding="&grounding; #"
xmlns:bibtex="&bibtex; #"
xmlns:mind="&mind; #"
xml :base="http://localhost/owls/Plot.owl"
>

<owl:0Ontology rdf:about="">
<owl:imports rdf:resource="&service;"/>
<owl:imports rdf:resource="&profile;"/>
<owl:imports rdf:resource="&process;"/>
<owl:imports rdf:resource="&grounding;"/>
<owl:imports rdf:resource="&concepts;"/>
<!-— use the cached version for bibtex ontology ——>
<owl:imports
rdf:resource="http://www.mindswap.org/ontologies/bibtex.owl"/>
</owl:0Ontology>

<!-— Service description —-->

<service:Service rdf:ID="PlotService">
<service:presents rdf:resource="#PlotProfile"/>
<service:describedBy rdf:resource="#PlotProcess"/>
<service:supports rdf:resource="#PlotGrounding"/>

</service:Service>

<!-— Profile description —-->

<profile:Profile rdf:ID="PlotProfile">
<service:presentedBy rdf:resource="#PlotService"/>
<profile:serviceName xml:lang="en">Plot</profile:serviceName>
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<profile:textDescription xml:lang="en">Plot multiple alignment
results.</profile:textDescription>
<profile:hasOutput>
<process:0Output rdf:ID="HTML">
<process:parameterType
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
<process:parameterValue
rdf :parseType="Literal">HTML</process:parametervValue>
</process:Output>
</profile:hasOutput>
<profile:hasInput>
<process:Input rdf:ID="XML">
<process:parameterValue
rdf:parseType="Literal">XML</process:parameterValue>
<process:parameterType
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
</process:Input>
</profile:hasInput>
</profile:Profile>

<!-— Process Model description —-->
<process:AtomicProcess rdf:ID="PlotProcess">
<process:hasInput>
<process:Input rdf:ID="XML_Process_Input">
<process:parameterValue
rdf :parseType="Literal">XML</process:parameterValue>
<process:parameterType
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
</process:Input>
</process:hasInput>
<process:hasOutput>
<process:0Output rdf:ID="HTML_Process_Output">
<process:parameterType
rdf:datatype="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#anyURI"

>http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#string</process:parameterType>
<process:parameterValue
rdf :parseType="Literal">HTML</process:parametervValue>
</process:Output>
</process:hasOutput>
</process:AtomicProcess>

<!-— Grounding description —-—>

<grounding:WsdlGrounding rdf:ID="PlotGrounding">
<service:supportedBy rdf:resource="#PlotService"/>

</grounding:WsdlGrounding>

</rdf :RDF>
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Apéndice 3

OWL da ontologia de [LEMOS, 2004] e da ontologia WS-BPELOnto

A3.1 OWL da ontologia de [Lemos, 2004]

<?xml version="1.0"?>
<rdf :RDF
xmlns:rdf="http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax—-ns#"
xmlns:xsd="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#"
xmlns:rdfs="http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#"
xmlns:owl="http://www.w3.0rg/2002/07/owl#"
xmlns="http://www.puc-rio.br/melissa/Bio.owl#"
xml:base="http://www.puc-rio.br/melissa/Bio.owl">
<owl:0Ontology rdf:about=""/>
<owl:Class rdf:ID="FASTX3">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="FAST"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Pattern_Discovery">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Constructive"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="MultiIAlign">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Multiple_Alignment"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Smith_Waterman">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Alignment"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Database_Connection">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Connection"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Process">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Bio"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Gene_Prediction">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#Constructive"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Genome_Nucleotide_Sequence_Set">
<rdfs:subClassOf>



<owl:Class rdf:ID="Nucleotid_Sequence_Set"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Molecular_Prediction">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#Constructive"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Aminoacid_Sequence_Set">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Sequence_Set"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Container_Connection">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#Connection"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Container">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Bio"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Constructive">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Process"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Stop_Point">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="External_ Control"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="XML">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="View"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Verification_Point">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#External_Control"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>

<owl:Class rdf:ID="Format_Transformation_Process">

<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Internal_Control"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>

<owl:Class rdf:ID="Contig_ Nucleotide_Sequence_Set">

<rdfs:subClassOf>

<owl:Class rdf:about="#Nucleotid_Sequence_Set"/>

</rdfs:subClassOf>

</owl:Class>

<owl:Class rdf:ID="Sequence_Assembly">
<rdfs:subClassOf>

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

</rdfs:subClassOf>

</owl:Class>

<owl:Class rdf:ID="Base_Identification">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Constructive"/>

</owl:Class>

<owl:Class rdf:about="#Sequence_Set">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Container"/>

</owl:Class>

<owl:Class rdf:ID="CLUSTAL_W">
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<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#Multiple_Alignment"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="ORF_Nucleotide_Sequence_Set">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#Nucleotid_Sequence_Set"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="EST">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Project"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Project">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Bio"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Nucleotid_Sequence_Set">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Sequence_Set"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Read_Nucleotide_Sequence_Set">

<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Nucleotid_Sequence_Set"/>

</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="BLASTX">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="BLAST"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="BLASTN">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#BLAST"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Alignment">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Bio"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Complete">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Project"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Connection">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Bio"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="HTML">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#View"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="FASTA">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#FAST"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Chromatogram_Set">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Container"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="ssearch">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Smith_Waterman"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="TBLASTN">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#BLAST"/>
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</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Inspection_Point">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#Internal_Control"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#View">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Bio"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Sequence_Alignment">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Constructive"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Pattern_Set">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Container"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Pattern_Recognition">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Constructive"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#FAST">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Local_Alignment"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="BLASTP">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#BLAST"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Internal_Control">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Process"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Filter">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Process"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#BLAST">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Alignment"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Multiple_Alignment">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Sequence_Alignment"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Pairwise_Alignment">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Sequence_Alignment"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Local_Alignment">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Pairwise_Alignment"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Genome_Comparison">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Constructive"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Phylogenetic_Analysis">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Constructive"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#External_Control">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Process"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="TBLASTX">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#BLAST"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Global_ Alignment">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Pairwise_Alignment"/>
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</owl:Class>
</rdf :RDF>

A3.2 OWL da ontologia WS-BPELOnto

<?xml version="1.0"?>
<rdf :RDF
xmlns:rdf="http://www.w3.0rg/1999/02/22-rdf-syntax—-ns#"
xmlns:xsd="http://www.w3.0rg/2001/XMLSchema#"
xmlns:rdfs="http://www.w3.0rg/2000/01/rdf-schema#"
xmlns:owl="http://www.w3.0rg/2002/07/0owl#"
xmlns="http://www.npgs.ufjf.br/WSBPELOnto.owl#"
xml:base="http://www.npgs.ufjf.br/WSBPELOnto.owl">
<owl:0Ontology rdf:about=""/>
<owl:Class rdf:ID="Function">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="AutomatedActivity"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="InputVariable">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Variable"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="InputProcessVariable">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#InputVariable"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#AutomatedActivity">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Activity"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="OutputProcessVariable">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="OutputVariable"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="CientificWorkflow">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Workflow"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="BusinessProcess">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#Workflow"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Step">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="PartnerLink"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Workflow">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="Process"/>
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</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="BusinessWorkflow">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Workflow"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="WebService">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#AutomatedActivity"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="OutputPartnerLinkVariable">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#OutputVariable"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Service">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#AutomatedActivity"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="ManualActivity">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:about="#Activity"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Process">
<rdfs:subClassOf>
<owl:Class rdf:ID="WSBPEL"/>
</rdfs:subClassOf>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="InputPartnerLinkVariable">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#InputVariable"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#PartnerLink">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#WSBPEL"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="Task">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#PartnerLink"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="CientificProcess">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Workflow"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Variable">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#WSBPEL"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#OutputVariable">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#Variable"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:ID="InvokedApplication">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#AutomatedActivity"/>
</owl:Class>
<owl:Class rdf:about="#Activity">
<rdfs:subClassOf rdf:resource="#PartnerLink"/>
</owl:Class>
</rdf :RDF>
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Apéndice 4

WS-BPEL

A4.1 WS-BPEL do workflow para alinhamento de sequéncias

<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"7?>
<process xmlns="http://docs.ocasis-open.org/wsbpel/2.0/process/executable"
xmlns:tns="http://localhost/bpel/Alignment_1.bpel"
xmlns:ns0="http://localhost/martservice.wsdl"
xmlns:nsl="http://localhost/seqret.wsdl"
xmlns:ns2="http://localhost/emma.wsdl"
xmlns:ns3="http://localhost/prettyplot.wsdl"
name="Alignment_1"
targetNamespace="http://localhost/bpel/Alignment_1.bpel">
<import xmlns="" namespace="http://localhost/martservice.wsdl"
location="http://localhost/martservice.wsdl"
importType="http://schemas.xmlsoap.org/wsdl/" />
<import xmlns="" namespace="http://localhost/seqret.wsdl"
location="http://localhost/seqret.wsdl"
importType="http://schemas.xmlsoap.org/wsdl/" />
<import xmlns="" namespace="http://localhost/emma.wsdl"
location="http://localhost/emma.wsdl"
importType="http://schemas.xmlsoap.org/wsdl/" />
<import xmlns="" namespace="http://localhost/prettyplot.wsdl"
location="http://localhost/prettyplot.wsdl"
importType="http://schemas.xmlsoap.org/wsdl/" />
<partnerLinks xmlns="">
<partnerLink name="martservicePartnerLink"
partnerLinkType="ns0:martservicePartnerLinkType"
partnerRole="martserviceRole"/>
<partnerLink name="seqgretPartnerLink"
partnerLinkType="ns0:seqretPartnerLinkType" partnerRole="seqretRole"/>
<partnerLink name="emmaPartnerLink"
partnerLinkType="ns0:emmaPartnerLinkType" partnerRole="emmaRole"/>
<partnerLink name="prettyplotPartnerLink"
partnerLinkType="ns0:prettyplotPartnerLinkType"
partnerRole="prettyplotRole"/>
</partnerLinks>
<variables xmlns="">
<variable name="database" messageType="ns0:databaseRequest" />
<variable name="dataset" messageType="nsO:datasetRequest" />
<variable name="sequence" messageType="nsl:sequenceRequest" />
<variable name="fasta" messageType="ns2:fastaRequest" />
<variable name="xml" messageType="ns3:xmlRequest" />
<variable name="sequence" messageType="ns0:sequenceResponse" />
<variable name="fasta" messageType="nsl:fastaResponse" />
<variable name="xml" messageType="ns2:xmlResponse" />
<variable name="html" messageType="ns3:htmlResponse" />
</variables>
<sequence>
<flow>



<receive name="martservice" partnerLink="martservicePartnerLink"
operation="martservice" portType="nsO:martservicePortType"
variable="database" variable="dataset"/>
<invoke name="martservice" partnerLink="martservicePartnerLink"
operation="martservice"
portType="ns0:martservicePortType"
inputVariable="database" inputVariable="dataset"
outputVariable="sequence"/>
<receive name="martservice" partnerLink="martservicePartnerLink"
operation="martservice" portType="nsO:martservicePortType"
inputVariable="database" inputVariable="dataset"
outputVariable="sequence"/>
<invoke name="martservice" partnerlLink="martservicePartnerLink"
operation="martservice"
portType="ns0:martservicePortType"
inputVariable="database" inputVariable="dataset"
outputVariable="sequence"/>
<receive name="martservice" partnerLink="martservicePartnerLink"
operation="martservice" portType="nsO:martservicePortType"
inputVariable="database" inputVariable="dataset"
outputVariable="sequence"/>
<invoke name="martservice" partnerLink="martservicePartnerLink"
operation="martservice"
portType="ns0:martservicePortType"
inputVariable="database" inputVariable="dataset"
outputVariable="sequence"/>
</flow>
<invoke name="seqret" partnerLink="seqgretPartnerLink"
operation="seqgret"
portType="nsl:seqretPortType"
inputVariable="sequence" outputVariable="fasta"/>
<invoke name="emma" partnerLink="emmaPartnerLink" operation="emma"
portType="ns2:emmaPortType"
inputVariable="fasta" outputVariable="xml"/>
<invoke name="prettyplot" partnerLink="prettyplotPartnerLink"
operation="prettyplot"
portType="ns3:prettyplotPortType"
inputVariable="xml" outputVariable="html"/>
<reply name="prettyplot" partnerLink="prettyplotPartnerLink"
operation="prettyplot"
portType="ns3:prettyplotPortType"
variable="html"/>
</sequence>
</process>
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