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Resumo

O gerenciamento de dados de proveniéncia desempenha um papel fundamental no contexto
dos experimentos cientificos, uma vez que os cientistas estao interessados em examinar e
auditar os resultados dos experimentos. Além disso, os dados de proveniéncia sao essen-
ciais para garantir a reprodutibilidade dos resultados obtidos e o retiso do experimento.
Em alguns SGW{Cs as informagoes de proveniéncia sao automaticamente capturadas.
Entretanto, eles muitas vezes utilizam de formatos proprietarios dificultando o comparti-
lhamento de informacoes de procedeéncia. Além disso, a proveniéncia do proprio workflow
nao é contemplada. Desta forma, o objetivo deste trabalho é auxiliar os pesquisadores
na verificagao, reproducao e reutilizacao de experimentos cientificos através da andlise e
inferéncia de informagoes acerca da proveniéncia destes experimentos, incluindo os demais
artefatos que os compoe. A fim de alcancar este objetivo, o presente trabalho propoe uma
arquitetura denominada Prov-SE (Provenance of Scientific Experiments).

Palavras-chave: experimentos cientificos, workflows cientificos, e-science, proveniéncia.
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1 Introducao

A ciéncia atualmente explora novas possibilidades de experimentacao cientifica. Ao longo
das ultimas décadas a computagao estabeleceu-se como o terceiro pilar da ciéncia (Deel-
man et al, 2009). Experimentos cientificos complexos sao agora simulados por supercom-
putadores através de ferramentas computacionais. Estas ferramentas envolvem etapas de
analises de dados e computacao em larga escala, e muitas vezes distribuidos, além disso,
requerem a colaboracao entre os cientistas geograficamente distribuidos.

Para apoiar estes experimentos, surgiram os Sistemas Gerenciadores de Work-
flows Cientificos (SGW{C). Um SGWfC modela explicitamente a dependéncia entre pro-
cessos dentro de um experimento, e coordena o comportamento dos recursos em tempo
de execugao (Belloum et al, 2011).

Um experimento cientifico envolve a execucao de diversas tarefas, através da
utilizacao de servigos externos organizados em um ou varios workflows cientificos. O ge-
renciamento destes experimentos é uma tarefa complexa pois envolve o controle de todo
o ciclo de vida do experimento. Neste contexto, a proveniéncia - informacoes sobre a
origem, o contexto, a derivacao, a propriedade, ou a histéria de algum artefato - desem-
penha um papel fundamental, uma vez que os cientistas estao interessados em examinar
e auditar os resultados dos experimentos cientificos. Além disso, os dados de proveniéncia
sao essenciais para garantir a reprodutibilidade dos resultados obtidos bem como o retso
do proprio experimento.

Desta forma, o gerenciamento de proveniéncia tem sido amplamente discutido na
comunidade cientifica (Simmhan et al, 2005; Davidson and Freire, 2008; Lim et al, 2010).
Em alguns SGW{Cs, as informacoes de proveniéncia sao automaticamente capturadas sob
a forma de tracos de execucao. No entanto, eles muitas vezes utilizam de formatos pro-
prietarios dificultando o compartilhamento das informagoes. Além disso, a proveniéncia é
voltada para os dados, entao dados referentes ao proprio workflow nao sao contemplados

Outras abordagens de proveniéncia propostas (Cuevas-Vicenttin et al, 2014; Costa

et al, 2014; Siqueira et al, 2016) abrangem apenas os workflows cientificos de forma isolada
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ao experimento. Estas abordagens, portanto nao sao capazes de auxiliar a manutencao e
a evolucao dos experimentos cientificos como um todo.

Este trabalho estd organizado em quatro capitulos além desta introducgao. O
segundo capitulo traz uma fundamentacao tedrica com os principais conceitos envolvidos
no trabalho. O capitulo trés apresenta os trabalhos relacionados a esta abordagem. O
capitulo quatro descreve a arquitetura proposta, bem como um breve cenario de uso da
mesma. Por fim, o capitulo cinco apresenta as consideracoes finais, bem como as sugestoes

para trabalhos futuros.



2 Pressupostos Tedricos

Neste capitulo sao descritos os principais conceitos relacionados a proposta deste traba-
lho. Algumas consideracoes sobre experimentos cientificos, proveniéncia e ontologias sao
apresentadas a fim de embasar a abordagem proposta, bem como facilitar o entendimento

do leitor.

2.1 Experimentos Cientificos

Um experimento cientifico é uma série de operacoes de andlise ligadas entre si, as quais sao
modeladas e executadas através de workflows cientificos (Goble et al, 2010). Um workflow
cientifico € um modelo ou template composto por servicos, scripts ou outros workflows,
que representa uma sequencia de atividades cientificas implementadas por ferramentas,
afim de alcancar um determinado objetivo. Para apoiar estes experimentos, permitindo
que os pesquisadores pudessem focar em suas pesquisas e nao no gerenciamento com-
putacional, surgiram os Sistemas Gerenciadores de Workflows Cientificos (SGW{C). Os
SGWIC auxiliam a orquestracao de varios algoritmos e processamentos computacionais,
fazendo-se valer de processamento paralelo e distribuido, bancos de dados, inteligéncia
artificial, dentre outros (Belloum et al, 2011).

Acreditar que um workflow nao sofrerd evolucao e mudancas no contexto de um
experimento pode ser considerado utopico, pois a medida que novos resultados vao sur-
gindo, a pesquisa vai tomando novos rumos, sendo necessario replanejamento, modificacao
ou adaptacao na forma de execucao, ou até mesmo dos recursos externos utilizados, como
um servigo web ou sub-workflows de pré ou pés processamento (Siqueira et al, 2016).

Para que seja possivel o gerenciamento de experimentos cientificos, é importante
o controle de todo o ciclo de vida do experimento. Neste sentido, diversos modelos ja
foram propostos para o ciclo de vida dos experimentos cientificos. Em geral, eles envolvem
quatro etapas principais, conforme o modelo cléssico proposto por Deelman and Gil (2006)

ilustrado na Figura 2.1.
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Figura 2.1: Ciclo de vida cldssico de um experimento cientifico (Deelman and Gil, 2006)

A etapa de aprendizado e andlise visa estabelecer a concepcao do problema e o
tratamento devido. No projeto e refinamento sao definidos os recursos necessarios e os
agentes envolvidos, bem como o fluxo entre eles. A etapa de planejamento e comparti-
lhamento aborda a construcao do modelo e sua disponibilidade para uso. E por fim, a
ultima etapa é a de realizacao da execucao do modelo.

Siqueira et al (2016) propos um ciclo de vida baseado no de Belloum et al (2011)
o qual descreve o ciclo de experimentacao como iniciando na fase de investigagao do
problema, onde ocorre a definicao do escopo de pesquisa, avancando para a fase de proto-
tipacao do experimento, onde sao desenvolvidos os componentes e os workflows necessarios
para o experimento. Logo apds, o experimento é executado de forma controlada com os
dados coletados e finaliza com a publicacao dos resultados obtidos.

No modelo de Belloum et al (2011) todas as etapas utilizam repositérios com-
partilhados, o que foi substituido no modelo de Siqueira et al (2016) por atividades de
Gereéncia de Configuracao e Geréncia de Proveniéncia, conforme a Figura 2.2.

Esta abordagem de Siqueira et al (2016), enfatiza a necessidade de controle e
geréncia das diversas versoes dos workflows bem como a captura dos processos e dados
para posterior analise. Por conta disso, uma das principais etapas deste modelo é a
geréncia da proveniéncia de dados. A secao seguinte aborda os principais conceitos sobre

a proveniéncia de dados no contexto de experimentos cientificos.
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Figura 2.2: Ciclo de vida de um experimento cientifico no E-SECO ProVersion (Siqueira
et al, 2016)

2.2 Proveniéncia

Com o crescente uso de aplicagoes em larga escala, o gerenciamento de dados estd se
tornando cada vez mais complexo. Metadados que descrevem os produtos de dados utili-
zados e gerados por essas aplicacoes sao essenciais para desambiguar os dados e permitir
sua reutilizagdo. Simmhan et al (2005) define a proveniéncia de dados como um tipo de
metadados que traz o histérico de derivacao de um artefato de dados a partir de suas

fontes, e destaca os principais usos destas informacoes de proveniéncia:

e Qualidade dos dados: A proveniéncia pode ser usada para estimar a qualidade e
confiabilidade dos dados baseado na fonte dos mesmos, e nas transformacoes sofridas

por eles;

e Rastreabilidade: A proveniéncia pode ser usada para tracar uma trilha de auditoria
dos dados, determinando os recursos utilizados e os erros ocorridos durante sua

derivacao;

e Reprodutibilidade: Informacoes detalhadas de proveniéncia permitem a reproducao

da derivacao dos dados;

e Atribuicdao: A proveniéncia pode ser usada para estabelecer direitos autorais e pro-
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priedade dos dados, permitindo a sua citacao e determinando a responsabilidade em

caso de dados incorretos.

e Informagao: Uma utilizagdo genérica da proveniéncia é a consulta com base em
metadados de linhagem para a descoberta de dados. A proveniéncia também pode

ser consultada para fornecer um contexto para a interpretacao dos dados.

Na experimentagao cientifica os metadados sobre a histéria de derivagao dos dados
é essencial para garantir a reprodutibilidade dos resultados obtidos através da execucao de
workflows cientificos. Além disso, a proveniéncia proporciona a verificacao da precisao e
atualidade dos dados. Desta forma, o gerenciamento de proveniéncia tem sido considerado
um ponto chave na arquitetura de SGW{Cs, e amplamente reconhecido na comunidade
cientifica (Lim et al, 2010).

Neste contexto Lim et al (2010) divide a proveniéncia em dois tipos:

1. Prospectiva: Uma especificacao do workflow abstrato como uma receita para de-

rivagoes futuras dos dados;

2. Retrospectiva: captura informacoes sobre a execucao dos workflows e sobre a de-

rivacao passada dos dados.

Existem dois principais modelos para captura de dados de proveniéncia. O modelo
OPM (Open Provenance Model) é o resultado do esfor¢o da comunidade para alcangar
a interoperabilidade dos dados de proveniéncia (Moreau et al, 2011). Seus principais

objetivos sao:

1. Permitir que informacoes de proveniéncia sejam trocadas entre sistemas, por meio
de uma camada de compatibilidade com base em um modelo de proveniéncia com-

partilhado;

2. Permitir aos desenvolvedores criar e compartilhar ferramentas que operam em tal

modelo proveniéncia;

3. Definir proveniéncia de forma precisa;
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4. Apoiar uma representacao digital de proveniéncia para qualquer ’coisa’, quer pro-

duzida por sistemas de computador ou nao;
5. Permitir a coexisténcia em varios niveis de descrigao;

6. Definir um conjunto de regras que identifiquem as inferéncias validas que podem ser

feitas na representacao de proveniéncia;

O segundo modelo é o PROV, o qual foi fortemente influenciado pelo OPM e
atualmente é o modelo padrao recomendado pela W3C (Moreau and Groth, 2013). Este
modelo permite armazenar dados de proveniéncia de maneira mais detalhada, focando nas
responsabilidades dos agentes nos itens de proveniéncia. Este fato pode ser constatado,
pois o modelo PROV possui relagoes especificas para agentes, sem equivaléncias no OPM,
mostrando-se um modelo mais abrangente. Desta forma, apesar de assim como o OPM nao
suportar a proveniéncia prospectiva, o PROV possibilita novas formas de representacao
do conhecimento inclusive a captura de proveniéncia centrada em processo, em entidade
ou em agente.

O PROV é composto por uma familia de 12 documentos, mas para se utilizar
este modelo nao é preciso estar familiarizado com todos eles. O PROV foi projetado
especificamente para que os usudarios e desenvolvedores possam comecar rapidamente com
0 uso basico e, em seguida, gradualmente evoluir para cendarios de uso mais avancgados.

A Figura 2.3 apresenta os documentos do PROV classificados de acordo com o
publico alvo do documento: Os documentos em verde destinam-se aos usuarios - esse
publico quer entender o PROV e utilizar as aplicagoes que suportam o PROV. Os em azul
sao destinados aos desenvolvedores - esse publico quer desenvolver ou construir aplicativos
que criam e consomem proveniéncia usando o PROV. E os documentos em rosa sao
destinados ao uso avancado - este piblico visa criar validadores, novas serializacoes do
Prov, ou outros sistemas avancados baseados em proveniéncia.

Entre os principais documentos podem ser citados o PROV-DM, que especifica
o modelo de captura de dados, o PROV-CONSTRAINTS, que é um conjunto de res-
trigoes aplicaveis ao modelo de dados (PROV-DM) e o PROV-O, uma ontologia para

mapeamento do modelo de dados.
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Figura 2.3: Organizagao do Modelo PROV (Moreau and Groth, 2013)

Simmhan et al (2005) divide as informagées de proveniéncia em dois grupos:
Informacoes sintaticas, utilizadas em sistemas baseados em anotacoes, os quais frequen-
temente adotam a linguagem XML para a representacao das informacgoes. Informacgoes
semanticas, utilizadas em sistemas que possuem ontologias de dominio em linguagens
como RDF e OWL. As ontologias expressam precisamente os conceitos e relacionamentos
usados na proveniéncia e proveem boas informacoes contextuais.

Algumas defini¢bes importantes sobre ontologias sao descritas a seguir, bem como

algumas das principais ontologias utilizadas para proveniéncia em experimentos cientificos.

2.3 Ontologias

Para apoiar o compartilhamento e reutilizagao de conhecimento entre os diferentes siste-
mas ¢é preciso definir um vocabulario comum de representacao deste conhecimento. Neste
sentido, Gruber (1995) tomou o termo ontologia emprestado da filosofia, e o definiu para
a computacao como uma especificacao formal e explicita de uma conceituacao compar-
tilhada. Onde uma conceituagao é uma visao simplificada e abstrata do mundo que se
deseja representar para algum propédsito.

De forma geral, uma ontologia é uma especificagao de um vocabuléario de repre-
sentacao de um dominio compartilhado, composta por: Definicoes de classes; Relagoes e

Fungoes. As principais fungoes de uma ontologia sao:

e Compartilhar o entendimento comum sobre a estrutura da informacao entre pessoas

ou agentes de software;
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e Permitir a reutilizacao do conhecimento de dominio;
e Explicitar suposicoes sobre o dominio;
e Separar o conhecimento do dominio do conhecimento operacional;

e Analisar o conhecimento de dominio.

As ontologias permitem descrever a semantica das classes e propriedades usadas
em documentos na web. Com isso, se tornou o terceiro componente basico da Web
Semantica. O tipo mais comum de ontologias para a web tem uma taxonomia e um
conjunto de regras de inferéncia. A taxonomia define classes de objetos e as relacoes entre
eles. Classes, subclasses e relagoes entre entidades sao uma ferramenta muito poderosa
para o uso da Web. Podemos expressar um grande nimero de relagoes entre entidades
através da atribuicao de propriedades as classes e subclasses permitindo a herdar tais
propriedades. As regras de inferéncia fornecem mais energia as ontologias permitindo que
o conhecimento seja interpretado e inferido logicamente por maquinas Lee et al (2001).

No dominio da proveniéncia de dados, conforme dito anteriormente, as ontologias
expressam precisamente os conceitos e relacionamentos usados e proveem boas informacoes
contextuais. Visto isso, o modelo PROV definiu uma ontologia para a modelagem de dados

de proveniéncia camada PROV-O Moreau and Groth (2013).

2.3.1 PROV-O

A ontologia PROV-O expressa o modelo de dados do PROV (PROV-DM) usando a OWL
2. Ela fornece um conjunto de classes, propriedades e restricoes que podem ser usados
para representar e trocar informagoes de proveniéncia gerada em sistemas diferentes e
em diferentes contextos. Ela também pode ser especializada para criar novas classes
e propriedades para modelar informagoes de proveniéncia para diferentes aplicacoes e
dominios.

A Figura 2.4 representa o modelo inicial de classes e relacionamentos da ontologia
PROV-0O expandida. Onde as entidades sao representadas por formas ovais amarelas, as

atividades por retangulos azuis, e os agentes sao pentagonos em laranja.
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wasInfluencedBy /

xsd:dateTime wasQuotedFrom / xsd:dateTime
wasRevisionOf /
generatedAtTime hadPrimarySource invalidatedAtTime
X value g )
t .
Agen Entity alternateOf /
3 specializationOf
Person Collection Bundle Plan
Organization U
hadMember wasInvalidatedBy
SoftwareAgent wasStartedBy /
wasEndedBy Location
Activity atLocation

Figura 2.4: Modelo de classes e relacionamentos do PROV expandido (Belhajjame et al,
2013)

Apesar de fornecer diversas construgoes importantes para derivagao de conheci-
mento, a PROV-O nao expressa todo o conhecimento necessario para a geréncia tanto
de experimentos quanto dos workflows associados. Uma maneira de trazer esse suporte é
através da proposicao de regras ontolégicas especificas relacionadas a este contexto. Com
esta finalidade, Cuevas-Vicenttin et al (2016) apresenta a ontologia ProvONE descrita na

subsecao seguinte.

2.3.2 ProvONE

Em alguns SGWf{Cs as informacoes de proveniéncia sao automaticamente capturadas
sob a forma de tracos de execucao. No entanto, eles muitas vezes utilizam de formatos
proprietarios dificultando o compartilhamento de informagoes de procedéncia. Além disso,
a proveniéncia do proprio workflow nao é contemplada. A ontologia ProvONE é um
modelo para a representacao de proveniéncia de workflows cientificos criado a fim de
preencher estas lacunas (Cuevas-Vicenttin et al, 2016).

Esta ontologia é uma extensao do padrao PROV, inicialmente denominada D-
PROV, com o objetivo de capturar as informacoes mais relevantes sobre os processos
computacionais dos workflows cientificos, e fornecer pontos de extensao para acomodar

as especificidades de determinados sistemas de workflows cientificos (Missier et al, 2013).
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Criada no contexto da rede DataONE (Data Observation Network for Earth),

uma rede de dados federados de observacoes da Terra (Michener et al, 2016), a ontologia

ProvONE, adiciona elementos de proveniéncia (entidades e tipos de relacionamentos)

para descrever a estrutura do processo juntamente com as dependéncias de dados que se

originam da execucao de um processo.

A ProvONE cobre tanto a proveniéncia prospectiva quanto a retrospectiva. Além

disso, conforme pode-se observar na Figura 2.5 ela prové informagoes sobre os aspectos

dos workflows (classes em azul), dos processos de execugao (classes em laranja) e dos

artefatos de dados (classes em lilés).
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Figura 2.5: Modelo conceitual da ProvONE (Cuevas-Vicenttin et al, 2016)
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3 Trabalhos Relacionados

Atualmente, com o reconhecimento, por parte da comunidade cientifica, da importancia
do armazenamento dos dados de proveniéncia dos workflows cientificos, quase todos os
SGWICs existentes ja apoiam a gestao de proveniéncia como uma funcionalidade chave.
Além disso, surgiram outras abordagens independentes de workflow para tratar este tipo

de informacao.

3.1 Kepler (Altintas et al, 2004)

E um SGWIC usado no dominio de ecologia, geologia e bioinformética. Implementa o
framework para proveniéncia COMAD (Collection Oriented Modeling and Design), que
apoia a captura de dados aninhados e captura dependéncias de dados explicitos. Desta

forma, trata a proveniéncia dos dados gerados na execucao do workflow.

3.2 Taverna (Oinn et al, 2007)

E um SGWIC voltado principalmente ao apoio a comunidade de ciéncias da vida (bio-
logia, quimica e médica). Implementa um plug-in para coleta de dados de proveniéncia
que captura tanto proveniéncia interna gerada localmente por execugoes dos workflows,
como a proveniéncia externa gerada a partir de provedores de dados de terceiros. Mais
recentemente, apresentou um modelo de proveniéncia de dados para aumentar os dados

de proveniéncia com anotagoes.

3.3 VisTrails (Freire et al, 2006)

E um SGW{C que fornece suporte para a exploragao e visualizacao de dados. Usa um me-
canismo de proveniéncia baseado em mudancas para capturar informacoes de proveniéncia
dos produtos de dados e da evolucao dos workflows usados para gerar esses produtos. O

modelo de proveniéncia é composto por trés camadas: a camada de evolucao do workflow,
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que capta a relagao evolutiva entre as especificacoes do workflow; a camada do workflow,
que consiste em especificacoes individuais de workflows; e a camada de execucao, que

armazena informacoes de tempo de execucao da execugao do workflow.

3.4 Pegasus (Deelman et al, 2004)

E também um SGW{C que engloba um conjunto de tecnologias baseadas em workflow, per-
mite a modelagem, execucao e acompanhamento dos workflows em execucao. Possui uma
abordagem para criagao e refinamento de workflows que usa representacoes semanticas.
Desta forma, permite a geragao de dados de proveniéncia a nivel de aplicacao durante a
criacao do workflow, e a nivel de execucao, durante o refinamento e execugao do workflow.
Estas informagoes relacionam o workflow final executado, com sua especificacao de inicial

(Kim et al, 2008).

3.5 Karma (Simmhan, 2006)

E um framework para captura de proveniéncia de experimentos cientificos focados em
workflows, utiliza um servico web para captura dos dados e os armazena em um repositério
no formato XML. Captura metadados de proveniéncia uniformes e usaveis, de maneira
independente do workflow ou framework de servigo. O modelo Karma captura duas formas
de proveniéncia: proveniéncia de processo, que sao metadados que descrevem a execucao
do workflow e invocagoes associadas; e proveniéncia de dados, que fornece metadados
semelhantes sobre a historia da derivacao de um produto de dados.

A proveniéncia neste modelo é dada em dois niveis: o nivel de registo, que regista
os metadados de servicos e dados que podem ser utilizados numa sequéncia de execucao;
e o nivel de execucao, que modela as instancias do nivel de registro e grava as informacoes
relacionadas a invocagoes de métodos e aos produtos de dados utilizados ou gerados por

cada invocacao.
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3.6 PReServ (Groth et al, 2015)

E um mecanismo de captura de proveniéncia para experimentos cientificos independente
do SGWIC. Ele foi desenvolvido para o contexto de bioinformatica e todos os dados cole-
tados sdo armazenados em metadados no formato XML. E uma implementagao baseada
em web services Java subjacente a arquitetura Pasoa (Groth et al, 2006). O PReServ
captura as interagoes entre componentes internos e agrupamento de interagoes por meio
do protocolo PReP (Provenance Recording Protocol), que especifica as mensagens que os

atores podem trocar com o banco de proveniéncia.

3.7 ProvSearch (Costa et al, 2014)

Propoe uma arquitetura de gerenciamento de dados de proveniéncia independente de
SGWI{C e voltada para experimentos em ambientes distribuidos. Combina técnicas de
gerenciamento de workflows distribuidos com gerenciamento de dados de proveniéncia
distribuido. Permite que os dados de proveniéncia sejam capturados, armazenados e
consultados em tempo de execucao, sem interferir na execucao do workflow.

Nesta arquitetura, os dados sao fragmentados em multiplos repositorios de pro-
veniéncia na nuvem e podem ser acessados por diferentes SGWI{Cs. Os dados de pro-
veniéncia sao tratados em um modelo chamado PROV-Wf, uma extensao do modelo
PROV para o dominio dos workflows cientificos (Costa et al, 2013). A Figura 3.1 ilustra

esta arquitetura, composta por quatro componentes:

1. N6s de banco de dados (Provenance DW): Formam uma rede descentralizada de
servidores de bancos de proveniéncia. Cada né contém um sistema de gerenciamento
de banco de dados distribuido instalado com duas bases de dados diferentes. Uma
para armazenar todos os dados de proveniéncia tradicionais (como a hora inicial e
final, etc.) e os resultados do experimento; E a outra apenas com as estatisticas
(por exemplo, o tempo médio de execugao de um programa especifico, porcentagem

de erros para uma maquina especifica, etc.);

2. N6 de controle (Control Node): E responsavel por identificar qual o né de banco de
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dados irda armazenar os dados de proveniéncia para uma execucao especifica;

3. Depésito integrado e global de proveniéncia (Integrated DW): Armazena um resumo
de todas a bases locais de dados estatisticas, agindo como um repositério de pro-
veniéncia, ou seja, as estatisticas de todas as execucoes de todas as experiéncias sao
armazenados neste depodsito de proveniéncia integrado e pode ser consultado por

qualquer usuério sem acessar resultados de experimentos de terceiros;

4. API: E a interface entre o ProvSearch e os SGWfC existentes.

Transactional Provenance
Database

Transactional Provenance,
Database

Control Node

SciCumulus

=8 Workflow

..

=,

S ——

Figura 3.1: Arquitetura integrada do ProvSearch (Costa et al, 2014)

3.8 PBase (Cuevas-Vicenttin et al, 2014)

E um repositério de proveniéncia de workflows cientificos que implementa a ontologia
ProvONE, permitindo armazenamento, analise e replicacao de experimentos cientificos.
Este repositorio, assim como a ontologia ProvONE, é parte do projeto DataONE uma
rede de dados federados de observagoes da Terra (Michener et al, 2016).

A Figura 3.2 apresenta a arquitetura do PBase o qual utiliza a arquitetura da

plataforma JAVA em tés niveis:

1. Nivel de visualizacdo (Web Client): Um cliente web o qual possui uma interface

adaptada para a visualizacdo dos dados de proveniéncia de workflows cientificos,
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tornando a especificacao de consultas e a interpretacao dos seus resultados mais

facil e eficaz;

2. Nivel de Aplicacao: Implementacao dos servicos web para atender as consultas feitas

pelo usuério.

3. Nivel de dados (PBase GraphDB): Conta com um banco de dados gréfico Neo4]

oferecendo assim consultas declarativas e eficientes.

Running on Tomcat N

Application Server
Running on browser
PBase GraphDB

JAVA
«component»
PROVBuilder

PBase Web Application |

method call

e

Neodj /- ;

driver

HTTP POST O—|
Web client | MULTIPART «component» —C
O/ ProvTraceUploadService
«component»
TreeCover
«components «component»
TraceUpload O/ WfResource JAVA
method call «component»
GraphDAO
«component» O/ 1
«component: 4_((:)-—-""’ TraceResource e
PBaseGUI )\

\(O“'-‘—‘._\B‘] «component

HTTP GET QueryResource

JSON

«component»
Neo4j DB

Figura 3.2: Arquitetura do sistema PBase (Cuevas-Vicenttin et al, 2014)

3.9 E-SECO ProVersion (Siqueira et al, 2016)

Apresenta uma abordagem para viabilizar o suporte a geréncia de configuracdo na ar-
quitetura E-SECO (E-Science Software ECOsystem) (Freitas et al, 2014). O E-SECO
propoe o gerenciamento de todo o ciclo de vida dos experimentos cientificos, utilizando
como base o modelo de ciclo de vida proposto por Belloum et al (2011). Este ciclo de
experimentagao foi expandido englobando a abordagem E-SECO ProVersion, conforme ja
demonstrado anteriormente na Figura 2.2.

Esta abordagem utiliza uma extensao do modelo PROV, que abrange tanto a on-
tologia quanto o modelo de dados, aplicado ao dominio de workflows cientificos. O mddulo

de proveniéncia permite ao pesquisador capturar os dados do workflow em diferentes
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SGWI{Cs por meio de um servico web. Estes dados alimentam a ontologia PROV-OEXT,
que por meio de regras especificas do dominio detectam informagcoes sobre a evolucao e
manutencao em workflows. As informagoes sao armazenadas no médulo de histérico dos
workflows, e disponibilizadas ao pesquisador por meio da interface web do E-SECO. Esta

arquitetura é ilustrada pela Figura 3.3.

E-SECO ProVersion

Module Workflow History P A )
L) Web Service Module Provenance

{ Workflow Management J { Configuration Management }

IR 2 8

Evolution an tenance of Workflow Ontology
Repository of Workflows Provenance Repository

Figura 3.3: Arquitetura do E-SECO ProVersion (Siqueira et al, 2016)

3.10 Consideracoes finais do capitulo

A Tabela 3.1 apresenta um quadro comparativo entre as abordagens que tratam pro-
veniéncia em experimentos cientificos, considerando critérios importantes para a arquite-

tura proposta neste trabalho.

Tabela 3.1: Comparativo entre trabalhos relacionados

Abordagem Independente | Livre | Padrao | Inferéncia | Experimento
de SGWI{C Todo
Kepler NAO NAO | NAO NAO NAO
Taverna NAO NAO | NAO NAO NAO
VisTrails NAO NAO | NAO NAO NAO
Pegasus NAO NAO | NAO NAO NAO
Karma SIM SIM NAO NAO NAO
PReServ SIM SIM NAO NAO NAO
PBase SIM SIM SIM SIM NAO
ProvSearch SIM SIM SIM NAO NAO
E-SECO  Pro- | SIM SIM SIM SIM NAO
Version
Prov-SE SIM SIM SIM SIM SIM

Conforme apresentado, muitos SGW{Cs (Kepler, Taverna, VisTrails, Pegasus) ja
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contam com funcionalidades para o gerenciamento de dados de proveniéncia. Entretanto,
estes sistemas utilizam modelos proprietarios, o que dificulta o acesso a estes dados.
Outras abordagens independentes dos SGW{Cs foram surgindo para permitir acesso livre
ao dados de proveniéncia capturados. Contudo, abordagens como o Karma e PReServ,
que nao utilizam um modelo padrao de proveniéncia, dificultam a interoperabilidade dos
dados, bem como sua consulta e a andlise pelo pesquisador (Davidson and Freire, 2008).

Arquiteturas como a do ProvSerarch e do E-SECO ProVersion que utilizam o
padrao PROV, e a PBase que utiliza o modelo ProvONE, facilitam a interoperabili-
dade dos dados, permitindo integrar dados de proveniéncia de varios SGW{Cs, o que é
necessario quando os resultados cientificos foram obtidos através da execucao de uma
sequéncia de workflows cientificos em diversos SGWfCs (Lim et al, 2010). Apesar disso,
estas abordagens nao sao abrangentes o suficiente, pois tratam a proveniéncia apenas a
nivel de workflow, nao considerando os experimentos cientificos como um todo. Desta
forma, sao ignoradas informacoes a cerca da derivagao e semelhanca entre os experimen-

tos, e sobre os demais artefatos que o compoe.
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4 Proposta

Este capitulo tem como objetivo apresentar a arquitetura Prov-SE. O Prov-SE pode ser
visto como uma aplicagao independente, mas projetada inicialmente para a plataforma
de ecossistema E-SECO (Freitas et al, 2014), proporcionando funcionalidades especificas
para a analise de dados de proveniéncia dos experimentos. Para um melhor entendi-
mento do Prov-SE, a se¢ao seguinte apresenta algumas consideragoes importantes sobre a
plataforma E-SECO. Em seguida sao apresentados detalhes sobre a arquitetura e sobre o
desenvolvimento do Prov-SE. E por fim, para exemplificar o funcionamento da arquitetura

proposta, um cenario de uso é apresentado.

4.1 E-SECO

O E-SECO é uma plataforma baseada em ecossistema de software, orientada a servigos e
apoiada por uma rede ponto a ponto, desenvolvida com o objetivo de proporcionar uma
arquitetura flexivel, extensivel e escaldvel para tratar as etapas do ciclo de vida de um
experimento cientifico (Freitas et al, 2014).

Conforme mencionado anteriormente o ciclo de vida considerado pelo E-SECO,
ilustrado pela figura 2.2, foi baseado no modelo proposto por Belloum et al (2011). Foram
adicionadas atividades como a realizacao de revisoes sistematicas da literatura durante
a etapa de investigagdo do problema e a utilizagdo do conceito de uma LPSC (Linha de
Produto de Software Cientifico) na etapa de prototipagao do experimento.

Durante a etapa de prototipacgao sao disponibilizados, aos cientistas, recursos para
utilizarem workflows e servicos web de plataformas como myExperiment e BioCatalogue.
A linha de produto de software cientifico chamada de Collaborative PL-Science Ecosystem
é entao incorporada na etapa de prototipacao do experimento, aumentando o nivel de
reuso e a qualidade no desenvolvimento de workflows cientificos, além de reduzir o tempo
e consequentemente o custo do desenvolvimento (Freitas et al, 2014).

Finalmente, nao somente os resultados da execucao do experimento sao armazena-
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dos, mas também todos os dados relativos ao processo de experimentagao, possibilitando
que outros pesquisadores possam consultar (Freitas et al, 2014). As etapas de geréncia
de configuracao e geréncia de proveniéncia se estendem por todo o ciclo de vida do ex-
perimento, e foram adicionadas posteriormente em Siqueira et al (2016) pelo E-SECO
ProVersion.

A Figura 4.1 detalha cada componente desta plataforma, na forma como ela se

encontra atualmente.
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Figura 4.1: Arquitetura do E-SECO

A camada de visualizagao, ilustrada na figura representa a aplicagao web propri-
amente dita, onde os cientistas interagem com a aplicacao em um ambiente multiusuario,
executando atividades relativas a conducao de um experimento cientifico. A rede ponto
a ponto trabalha diretamente no ntcleo da aplicacao, onde ocorre o gerenciamento dos
artefatos da LPSC. Cada instancia do E-SECO exerce o papel de um ponto na rede, com-

partilhando seus artefatos com outras aplicagoes, sendo estas conhecidas ou nao. O ntcleo
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da aplicacao faz parte da proposta Collaborative PLScience Architecture, onde elementos
e servigos de colaboracao foram associados a LPSC, onde estao representados os processos
envolvidos na etapa de concepc¢ao de workflows cientificos (Freitas et al, 2014).

A interacao dos usudrios externos ocorre em dois niveis, primeiro na camada de
visualizacao da aplicacao, atuando na conducgao de experimentos e no desenvolvimento de
artefatos. O segundo nivel ocorre no ambiente de desenvolvimento do ECOS, gerenciado
na plataforma GitHub. Através dela, desenvolvedores externos podem auxiliar na cons-
trucao da plataforma, propondo melhorias e desenvolvendo novas funcionalidades. Essas
funcionalidades serao avaliadas pela equipe de desenvolvimento interno da plataforma,
podendo ou nao serem integradas no cédigo fonte. Cientistas ganham um canal de comu-
nicacao, através do qual podem solicitar novas funcionalidades ou reportarem problemas

na plataforma (Freitas et al, 2014).

4.2 Prov-SE

Embora a plataforma E-SECO ja conte com um moddulo de proveniéncia integrado, o
E-SECO ProVersion conforme discutido anteriormente, nao abrange o escopo do experi-
mento cientifico com um todo, coletando e analisando apenas os dados de proveniéncia
dos workflows.

Desta forma, a arquitetura Prov-SE (Provenance of Scientific Experiments) tem
como objetivo auxiliar os pesquisadores na verificacao, reprodugao e reutilizacao de expe-
rimentos cientificos através da analise e inferéncia de informagoes acerca da proveniéncia
dos experimentos cientificos, incluindo os demais artefatos que os compoe.

Esta arquitetura ¢ composta por um web service semantico RESTFul, o qual é
dividido em cinco componentes, conforme ilustrado na Figura 4.2. O primeiro componente
(Web Service) é o servigo propriamente dito, que prové acesso aos recursos implementados
pela ferramenta. O segundo (Service Resources) é a camada de recursos do servigo, a qual

implementa os métodos oferecido pelo servico. Os principais recursos oferecidos sao:

e Buscar por experimentos similares;

e Buscar por experimentos derivados;
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e Buscar reproducoes do Experimento;
e Consultar os SGW{Cs utilizados no experimento;
e Consultar workflows e programas utilizados direta ou indiretamente no experimento;

e Consultar pesquisadores e grupos de pesquisa envolvidos no experimento.

O terceiro (Data Handler) faz o tratamento das informagoes recebidas via servigo
para inclui-las na ontologia. O quarto componente (Inference Layer) é responsavel por
executar o motor de inferéncia com a ontologia a fim gerar maior conhecimento dos dados,
e permitir que a camada de recursos execute as consultas dos dados da ontologia.

O dltimo componente (Ontology) é uma ontologia, estendida do modelo Pro-
vONE, com novas classes, relacionamentos e regras, para que esta a ontologia permita
modelar nao s6 o dominio dos workflows, mas também do experimento cientifico com um

todo.

/ Prov-SE \

[@ Web Service ]
! 1

Service resources

,r Data Inference

. ~Handler Layer
=

\ Ontology /

Figura 4.2: Arquitetura do Prov-SE

Para permitir que usuarios e agentes de software possam descobrir, invocar e
compor o web service implementado com um alto grau de automacgao. A arquitetura
conta também com a descri¢cao semantica do servigo, através da ontologia OWL-S (Filho

and Ferreira, 2009). OWL-S é uma ontologia padrao da W3C para a descrigao servigos
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web, a qual descreve semanticamente o perfil do servigo, como o servigo pode ser utilizado,

e como é possivel interagir com o servigo (Martin et al, 2004).

4.3 Implementacao

O Prov-SE foi implementado através da IDE Netbeans 8.1 na linguagem JAVA. O web
service utiliza a arquitetura Restful (Representational State Transfer) através da API
JAX-RS (Java API for XML-RESTful Services) implementada pelo Framework Jersey ja
integrado ao Netbeans. Para facilitar a importacao de bibliotecas externas, o projeto faz
uso da ferramenta de automacao de compilagao Apache Maven. A publicacao do servico
foi feita através do servidor Glassfish.

O programa foi organizado segundo os padroes de implementacao de web servi-
ces. Desta forma, possui um pacote para a modelagem de objetos, outro para classes
de implementacao do servico, e um ultimo que contém as classes de controle e acesso a
ontologia. A Figura 4.3 apresenta o diagrama de classes da ferramenta.

A ontologia foi desenvolvida com o auxilio da ferramenta Protege, utilizando a
linguagem OWL 2 (Web Ontology Language). Esta ontologia foi criada a partir da im-
portacao da ontologia ProvONE, e em seguida foram adicionadas novas classes relacoes
e regras em SWRL (Semantic Web Rule Language) para permitir que a ontologia englo-
basse os experimentos cientificos como um todo, e fosse capaz de explicitar conhecimentos
implicitos sobre a proveniéncia dos mesmos.

Para fazer o acesso do servico a ontologia, foi utilizada a API do Apache Jena,
um framework JAVA open source que possui suporte a ontologias na linguagem OWL.
Em conjunto com a API Jena, foi utilizado o motor de inferéncia Pellet, o qual permitiu
a execucao da ontologia, e a extracao de conhecimento a partir das relacoes e regras
implementadas, e das consultas implementadas na linguagem SPARQL.

Com relagao a descricao semantica do servigo, utilizou-se o Framework Jersey
para a criacao automatizada do arquivo WADL (Web Application Description Language)
no Netbeans. As ontologias de descricao dos servicos foram feitas manualmente. As
ontologias Service, Profile, Process seguem o padrao OWL-S (Martin et al, 2004). A

ontologia Grounding, a qual descreve como interagir com o servigo, utiliza uma aborda-
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gem alternativa para mapeamento de arquivos WADL a OWL-S proposta por (Filho and
Ferreira, 2009), uma vez que a OWL-S suporta apenas servigos em WSDL (Web Services

Description Language).

4.4 Cenario de uso

O pesquisador José desenvolveu o experimento Exp Sum através da plataforma E-SECO.
Este experimento realiza a soma de ntimeros inteiros, utilizando o workflow Wf Simple
Sum implementado no SGW{C Kepler. Um grupo de pesquisadores denominado Nenc
criou um outro experimento na plataforma E-SECO chamado Exp Addition o qual
permite a soma de quais quer valores reais.

Apés um tempo, José precisou realizar um novo experimento onde ele pudesse
testar a soma de nimeros decimais. Através da plataforma E-SECO, ele buscou por
experimentos similares ao que ele ja havia criado.

A plataforma E-SECO entao fez um requisicao ao web service Prov-SE, buscando
por experimentos similares ao Exp Sum. O Prov-SE através de sua camada de inferéncia
consegue identificar que o experimento Exp Addition é similar ao Exp Sum uma vez
que ambos utilizam o workflow Wf Simple Sum.

Desta forma, o Prov-SE responde a requisicao do E-SECO, informando que o Exp
Addition é um experimento similar ao Exp Sum. Além disso, ele fornece ao E-SECO
informagoes adicionais sobre a proveniéncia do Exp Addition, como os pesquisadores
que influenciaram na criacao deste experimento, e o SGW{C que ele utilizou.

Analisando os dados oferecidos pelo E-SECO, José percebeu que ja existe um
experimento similar ao seu que permite a soma de nimeros decimais. Sabendo que este
experimento foi influenciado pelas pesquisadoras Lenita e Regina, ja conhecidas nesta
area, o pesquisador resolveu entao reutilizar o Exp Addition para realizar seu teste.

As relagoes de proveniéncia utilizadas neste cenario sao ilustradas na Figura 4.4.
Onde as relacoes fornecidas ao servigo sao representadas por setas continuas em preto, e

as relagoes inferidas pela ferramenta sao representadas pelas setas pontilhadas em verde.
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Figura 4.4: Relagoes de proveniéncia no cenério de uso do Prov-SE
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5 Conclusoes

O presente trabalho apresentou a arquitetura Prov-SE, um web service seméantico para a
analise de proveniéncia em experimentos cientificos. Esta arquitetura foi proposta com
o objetivo de auxiliar a verificagdo, a reproducao e o reiso de experimentos cientificos
através da andlise e inferéncia de informagoes acerca da proveniéncia deste experimentos,
incluindo os demais artefatos que os compoe.

A partir dos trabalhos relacionado apresentados no capitulo 3, percebe-se que
a proveniéncia na area de experimentacao cientifica ja vem sendo explorada de diversas
formas. Entretanto, nenhuma das abordagens apresentadas permite a andlise e inferéncia
de dados de proveniéncia dos experimentos cientificos como um todo.

Desta forma, a arquitetura apresentada, mostra-se bastante util a comunidade
de pesquisadores, principalmente devido a sua capacidade inferir informagoes implicitas
acerca da proveniéncia dos experimentos cientificos. Através desta informacoes, o Prov-
SE facilita a verificacdo dos experimentos realizados, bem como a reprodutibilidade e o
redso dos mesmos.

Desenvolvido inicialmente para integrar a plataforma E-SECO, como este web
service foi anotado semanticamente utilizando OWL-S, ele interopera facilmente com ou-
tros sistemas. Além disso, o modelo de proveniéncia utilizado baseado no ProvONE,
também facilita na interoperabilidade dos dados.

O cenario de uso apresentado, exemplifica o uso desta arquitetura, entretanto, a
abordagem ainda carece de uma avaliacao formal de suas funcionalidades. Além disso,
como trabalhos futuros, é necessaria a implementacgao da integracao deste web service com
a plataforma E-SECO, uma vez que o Prov-SE foi desenvolvido de forma independente.
Com relagao ao dados de proveniéncia inferidos pela ontologia, pode-se como trabalho
futuro incluir novas relagoes e regras a ontologia, permitindo que a ferramenta tenha uma

capacidade ainda maior de extracao de conhecimento.
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